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РЕЗЮМЕ 

На базата на изградения модел в част I на това изследване [1] числено са прес-

метнати поляризацията на магнетоелектричните наночастици, генерираното от тях ло-

кално електрично поле и магнетоелектричният коефициент 
HE  като функция на вън-

шното магнитно поле, температурата, степента на дотиране и размера на наночастицата. 

Получените резултати са в добро съвпадение с експериментални изследвания. Числените 

симулации са извършени за модел на сферична, кубооктаедрична, хетерогенна в струк-

турно отношение магнетоелектрична наночастица, съставена от ядро и обвивка. Пресмя-

танията са направени за невзаимодействащи си магнетоелектрични наночастици с един и 

същ диаметър (  d  25 nm). Получените резултати са анализирани и обяснени от физична 

гледна точка, отчитайки микроскопичните особености на системата. За магнетоелек-

трични наночастици с различни структурни формули и различни магнетоелектрични 

взаимодействия е пресметнат електричният потенциал и магнетоелектричният коефи-

циент HE , който наночастиците създават на повърхността на клетъчната мембрана. 

Оценена е тяхната приложимост за метода на магнетоелектропорацията. 
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1. Въведение 

През последните две десетилетия нанотехнологиите намират все по-широко при-

ложение в множество области. През настоящите години значително нараства броят на 

биомедицинските приложения на магнитни и мултифероични наночастици. Тази нова 

интердисциплинарна област се определя като биомедицински наномагнетизъм, който се 

използва за диагностични цели, маркиране на туморни образувания, пренос на лекар-

ствени субстанции и терапия на тежки онкологични заболявания [2 – 7]. Голям практиче-

ски интерес представлява възможността за локална и селективна доставка на химеотера-

певтични лекарства с магнетоелектрични наночастици (МЕНЧ). Взаимодействието им с 

постоянно магнитно поле поради магнетоелектричния (МЕ) ефект води до възникване на 

локално електрично поле. При подходящ поляритет и големина, индуцирано електрично 

поле отваря пора в клетъчната мембрана на туморната клетка (ефект на магнетоелектро-

порация). Това позволява навлизането на наночастицата (НЧ), която е функционализи-

рана и доставя лекарствен препарат. Селективността в доставката се осигурява от експе-

риментално установения факт, че туморните клетки имат стойност на дзета потенциала 

  от 2 до 5 пъти по-малък в сравнение с този на здравите. Така при подходяща стойност 

на външното магнитно поле се генерира електрично поле, което е достатъчно за образу-

ване на пора в мембраната на туморната клетка или разсейката, но не и в здрава клетка. 

Както вече бе изяснено в част I на това изследване, от физична гледна точка клетъчната 

мембрана трябва да бъде деполяризирана с електрично поле с отрицателен знак, което да 

неутрализира  -потенциала. Връзката между магнитното и електричното поле се задава 

с МЕ-коефициент .HE  Той е характеристика на МЕНЧ и се определя от формулата 

1
 HE

o r

P

H


 





. P  е поляризацията, индуцирана от магнитното поле, която е породена 

от връзката между магнитния и фероелектричния параметър на подреждане (магнетое-

лектричен ефект). В част I на настоящото изследване теоретичният модел описва МЕ 

наночастица, в която се наблюдава спонтанна поляризация, свързана с подреждането на 

електричните диполи във фероелектричната фаза и поява на спин-асистирана допълни-

телна поляризация под температурата на магнитния фазов преход, отговорен за появата 

ѝ. Температурата на фероелектричния фазов преход FE
CT  е по-висока от тази на магнит-

ния FM
CT   FE FM

C CT T . Представени са всички възможни МЕ-взаимодействия, отго-

ворни за поява на спин-асистираната поляризация P  (дефинирани в уравн. (5) част I). 

Изследвано е влиянието на магнитното подреждане върху спонтанната поляризация P  

на фероелектричната система (уравн. (7) част I). Теоретично са определени приносите на 

всеки един от МЕ-механизми за индуциране на спин-асистираната поляризация, както и 

влиянието на намагнитеността върху подреждането на електричните диполи. 

Отново ще подчертаем, че от физична гледна точка необходимо условие МЕНЧ да 

е подходяща за локален и селективен пренос на лекарства е тя да е мултифероична при 

стайни температури, а от физиологична гледна точка да е биосъвместима и с размери до 

25 nm, за да е in vivo и in vitro приложима. 

Целта на настоящата статия е да представим числени пресмятания в рамките на 

представения теоретичен модел. Да се определи приносът на всеки един от механизмите 

в индуцираната от външното магнитно поле поляризация и МЕ-коефициент .HE  Да се 

изследва тяхната зависимост от температурата, големината и посоката на външното маг-

нитно поле, степента на дотиране и диаметъра на МЕНЧ. Резултатите ще бъдат дискути-
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рани с цел създаване на физична картина на процесите, протичащи на микроскопично 

ниво и да се предскажат частици с определени характеристики, които са подходящи за 

магнетоелектропорация. 

2. Числени пресмятания и дискусия 

В рамките на този параграф ще представим числени пресмятания на МЕ-

коефициент 
HE . Разглеждаме мултифероични (МФ) съединения, в които при опреде-

лена температура се наблюдава структурен фазов преход от центросиметричен към не-

центросиметричен орторомбичен [8 – 10]  3 2YFeО   О, NaFe   или ромбоедричен [11] 

 3BiFeO  кристал, при което възниква спонтанна поляризация 
SP . При по-нататъшно 

понижаване на температурата се осъществява магнитен фазов преход в G-тип магнитна 

структура (фиг. 1а) с конкуриращи се симетрични обменни взаимодействия между първи 

и втори съсед. Липсата на център на инверсия води до поява на неколинеарни магнитни 

конфигурации и на антисиметрично обменно взаимодействие тип Дзялоджински-Мория 

(ДМ), което е отговорно за наблюдаване на слаб феромагнетизъм в 
3

YFeО   [12] или спи-

рална структура в 
3

BiFeO  [11]. Спин-асистираната допълнителна поляризация ΔP  е 

следствие от подреждането на магнитните моменти.  

Някои МФ вещества (несобствени мултифероици) над температурата на магнит-

ния фазов преход не притежават спонтанна поляризация. При намаляване на температу-

рата, заедно с магнитния фазов преход се наблюдава и структурен такъв, при който се 

нарушава инверсната симетрия и кристалът при FM
CT  преминава от центросиметричен в 

нецентросиметричен. В тези вещества се наблюдава само спин-асистираната допълни-

телна поляризация Δ .P   

За параметри на моделната система ще изберем такива, че да е изпълнено изис-

кването за Room temperature multiferroism. Ще смятаме, че K643 FM
CT   (характерна за 

3
BiFeO  [13]) и .1,6 FE FM

C CT T  Моделната частица притежава спонтанна поляризация 

под .FE
CT  За описание на фероелектричната система за стойност на псевдо-спиновото 

взаимодействие ще приемем 1342  KJ   и честота на тунелиране Ω 0,015   J  [14].  

За магнитната подсистема, тъй като взаимодействието между първите съседи е 

антиферомагнитно, ще смятаме, че , 55  Kij nnJ    и си взаимодействат спинове с голе-

мина 5 2.S   Доколкото искаме да описваме несъизмерими и неколинеарни магнитни 

системи, за взаимодействието между вторите съседи ще използваме както следва: 

 0,25 0,35nnn nnJ J   за спирални структури [15] или 0,5  nnn nnJ J за съизмерими 

и колинеарни структури от тип up-up-down-down [15]. За антисиметричното обменно 

взаимодействие, което е релативистична поправка към супер-обменното взаимодейст-

вие, приемаме, че има големина  0,15 0,25 nnD J   [16], а константата на магнитна 

анизотропия в случай на отсъствие на редкоземни елементи в МФ съединение е от поря-

дъка  0,02 0,06 nnK J   [16]. 
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За стойностите на 
1
 , 

1
 , 

1
 ,    и   се използват следните оценки: 

1
1

,.10
nn

J   
2

1
1,5 . 0 ,1

nn
J   

2
1

,.10
nn

J   0,02 J   и 2.10J    [17]. 

 

 

SURFACE

CORE

 

          а)               б)   

Фиг. 1. Схематично представяне на: а) G-тип магнитна структура; 

б) хетерогенна сферична частица 

Разглеждаме невзаимодействащи си сферични МЕНЧ с диаметър 25 nm,d   т.е. 

пробата е монодисперсна. МЕНЧ са хетерогенни по структура (фиг. 1б). Те имат ядро с 

микроскопични параметри като на обемни образци и обвивка (повърхност), която пора-

ди прекъснатата транслационна инвариантност, некомпенсирани връзки и оксидация е с 

променени параметри. Всички константи на обменните взаимодействия на повърхността 

са различни в сравнение с обема. Ще отчетем появата на повърхността на некомпенси-

рани спинове, които са отговорни за допълнителен повърхнинен нетен магнитен момент. 

Константата на повърхнинната магнитната анизотропия е с един порядък по-голяма от 

тази в обема, т.е. 10
s b

K K  (с индекса „  s “ ще означаваме взаимодействията на повърх-

ността, докато с „  b “ в обема). 

 

Фиг. 2. Изграждане на феромагнитни наночастици, съставени от различни обвивки. 

Всяка сфера представлява спин, разположен в центъра, като a) съдържа един 

централен спин плюс = 1N  обвивка; b) = 2N ; c) = 3N  и d) = 4N  

МЕНЧ е съставена от обвивки, като всяка следваща обвивка съдържа все по-голям 

брой атоми. Моделът е изграден от кубооктаедри или пресечени октаедри с плътно опа-

кована кубична кристална структура [18], както е показано на фиг. 2. Първата построена 
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обвивка е съставена от равностранни триъгълници. При следващите обвивки се получа-

ват кубооктаедри, които са обградени от триъгълни и квадратни стени. Прието е да се 

говори за икосаедрична симетрия на наночастицата заради първата обвивка. Броят на 

атомите 
iN , намиращи се до i-тия слой включително, се дава с израза: 

  3 21
10 15 11 3 .

3iN i i i      (1) 

Наночастицата е дефинирана, фиксирайки началото в произволен спин в центъра на час-

тицата и подреждайки всички останали спинове в частицата върху обвивки [19]. Обвив-

ките са обозначени с 0, 1, , ,n N   където 0n   означава централният спин, а n N  

представлява повърхностната обвивка на системата (вж. фиг. 2).   

От електродинамиката е известно, че при диелектрици поляризацията е равна на 

повърхнинната плътност   на свързаните заряди на повърхността на образеца, т.е. 

tot
P   . При сферични МЕ наночастици повърхнинният заряд Q  и диаметър d  е ра-

вен на 2 2 .π π totd d P     

Нека МЕНЧ се намира на разстояние r  от клетъчната мембрана. Ако приемем 

поляризираната частица за точков заряд, потенциалът, който създава, е:  

 

2π totk d PkQ
V

r r
  , (2) 

където 9 m
8,98.10   ,

F
k   

0

1
.

4π
k


  

Както отбелязахме във въведението, трябва да създадем такова отрицателно елек-

трично поле, което да деполяризира мембраната и да отвори пора. Това е възможно, ако 

се преодолее дзета потенциала   на мембраната. Потенциалът, създаден от МЕНЧ, 

трябва да има стойност, по-голяма от  -потенциала на раковата клетка V   и по-

малка от този на здравата. Така, чрез пресмятане на поляризацията при зададени пара-

метри на МЕНЧ, може да се изследва зависимостта на генерирания потенциал от темпе-

ратура, приложено магнитно поле и разстояния между наночастицата и мембраната.  

Можем да оценим директно стойността на интензитета на електричното поле, ко-

ето трябва да се създаде на повърхността на мембраната. Като се използва теоремата на 

Гаус за потока на интензитета на електричното поле, се получава:  

 

2

.
1

4 tot

d
E k P

r

 
  

 
 (3) 

Ако частицата има спонтанна поляризация, то и без включено магнитно поле ще 

създаде локално електрично: 

 

2
1

,
4TIM TIM

d
E k P

r

 
  

 
 (4) 

където TIM
P  е поляризацията на фероелектричната фаза. 
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Включвайки магнитно поле, ще създадем поляризация, която ще генерира допъл-

нително електрично поле: 

  
2

1
.

4 tot TIM

d
E k P P

r

 
  

 
  (5)  

Именно това E  зависи от големината на приложеното магнитно поле: 

  .НЕЕ Е H H    Тогава МЕ-коефициент 
НЕ  можем да пресметнем по формулата: 

 
 2

1
.

4

tot TIM
HE

P Pd
k

r H


  
  

 
 (6)  

На фиг. 3 е представена зависимостта на поляризацията от нормираната темпера-

тура ./ FE
CT T  В точката на магнитния фазов преход 0,62 FМ FE

C CT T  се наблюдава 

„кинк“ в кривата на поляризацията на МЕНЧ. Той е свързан с влиянието, което оказва 

магнитоподреденото състояние върху поляризационните свойства на НЧ, и се определя 

от МЕ-взаимодействия в НЧ. С намаляване на температурата  за FМ
CT T  това влияние 

нараства, което е видно от нарастване на разликата между  
tot

P (крива 3) и 
TIM

P  (крива 1). 

 

Фиг. 3. Зависимост на поляризацията на МЕНЧ от температурата: 1) За напречен Изинг 

модел 
TIM

P (
TIM

P  се премята числено при заместване на Ω
eff

 с Ω   и на 
'eff
ij

J   с 
'
ij

J   в 

уравн. (25) част I); 2) При отчитане на влиянието на магнитното подреждане върху 

спонтанната поляризация 
S

P   (от уравн. (25) част I); 3) Тоталната поляризация, която е 

сума от спонтанната поляризация и спин-асистираната поляризация  Δ
tot s

P P P  (от 

събирането на уравн. (25), (11) и (12) част I); 4) Частта от поляризацията, която зависи от 

магнитното подреждане в МЕ наночастица и се определя от израза 
tot TIM

P P ; 5) Спин-

асистираната поляризация P , която се получава от сумирането на уравн. (11) и (12) част I 

Получените аналитични изрази ни позволяват да отчетем приносите в общата по-

ляризация на МЕНЧ на спин-асистираната поляризация ΔP  (крива 5), която е следствие 

от магнитния фазов преход и влиянието на магнитното подреждане върху спонтанната 

поляризация s TIM
P P  (не е начертана, но ясно се вижда от разликата в крива 2 и крива 
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1 под FМ
CT ). Крива 4 представя частта от поляризацията на НЧ, която зависи от подреж-

дането на магнитните моменти .
tot TIM

P P  Тя е поляризацията, която може да се моду-

лира и управлява от външно магнитно поле. Така НЧ ще индуцира допълнително елект-

рично поле, големината и поляритета на което зависи от външното магнитно поле .H  От 

крива 4 се определя и температурната зависимост на МЕ-коефициент .HE  Пресмятай-

ки 
tot TIM

P P  за дадена МЕНЧ, с предварително зададени параметри, може да оценим 

E  от уравн. (5), и от уравн. (4), определяйки ,TIME  да получим стойността на елек-

тричното поле, което може да генерира МЕ наночастица, .
TIM

E E Е    

Фиг. 4 представя температурната зависимост на спин-асистираната поляризация 

P  (крива 1). Тя намалява с температурата, като в точката на магнитния фазов преход 

изчезва. Криви 2 и 3 представят приносите на двата основни механизма в допълнителна-

та поляризация. Допълнителната поляризация, свързана с магнитострикцията (крива 2), 

преобладава над тази, свързана с ДМ-взаимодействието (крива 3). Тези резултати са в 

съгласие с теоретични и експериментални изследвания [20, 21] и верифицират адекват-

ността на модела, както и теоретичните и числените пресмятания. Това ни позволява да 

оценим приносите на различните механизми в индуцирането на електрично поле с ин-

тензитет и поляритет, достатъчни за магнетоелектропорация.  

 
Фиг. 4. Температурна зависимост на спин-асистираната поляризация P  (крива 1), на тази, 

дължаща се на магнитострикционен (МС) механизъм 
MS

P  (крива 2) и свързаната с 

антисиметричното ДМ-взаимодействие 
AS

P  (крива 3) 

Фиг. 5 крива 1 представя зависимостта на поляризацията totP  на МЕНЧ от посто-

янно външно магнитно поле, приложено по оста на най-лесно намагнитване (z-оста), при 

фиксирана температура 312  K.  Изборът на температура не е случаен, защото се изслед-

ва влиянието на 
zH  върху поляризационните свойства на МЕНЧ в човешкия организъм 

с цел генериране на електрично поле с амплитуда и поляритет, достатъчен за отваряне 

на пори с клетъчни мембрани на ракови клетки. Представено е влиянието на магнитното 

поле върху спонтанната поляризация (крива 2) и върху спин-асистираната поляризация 

(крива 3). При тази ориентация на магнитното поле, с нарастване на полето ,totP  sP  и 

P  нарастват. Посредством използването на уравн. (3) може да се оцени стойността на 

електричното поле, което създава МЕНЧ до клетъчната мембрана. 
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ределя стойността на електропорационното поле на фероелектричната система, а урав-

нението 

2
1

4P

d
E k P

r

 
  





 – приноса на спин-асистираната поляризация. Видно е, че 

  ,~ 5 6  S PE E  т.е. основен принос в локалното електрично поле създава фероелек-

тричната подсистема в сравнение с полето, създадено от спин-асистираната поляризация. 

В моделна система на МЕНЧ, в която се наблюдава само спин-асистирана поляризация 

под ,FМ
CT  генерираното поле ще е много по-малко в сравнение с 

2
1

,
4TIM TIM

d
E k P

r

 
  

 
 

генерирано от МЕНЧ, при която се наблюдава спонтанна поляризация и без наличие на 

магнитен фазов преход.  

 

 
Фиг. 5 

 
Фиг. 6 

Фиг. 5. Зависимост на поляризацията на МЕНЧ от външно магнитно поле ,
z

H  приложено 

по z-оста, при   0,30 312 K
FE

C
T  T      като: 1) ;

tot
P  2)

s
 P  и 3)   P  

Фиг. 6. Зависимост на частта от поляризацията на МЕНЧ, свързана с подреждането на 

спиновете в магнитната подсистема, от външно магнитно поле ,
z

H  приложено по 

z-оста, при   0,30 312 K
FE

C
T  T      като: 1) 

tot TIM
 P P   0,30

FE
C

T  T ; 

2)    0,30
FE

s TIM C
 P P T  T  и 3) P  

Тук можем да направим следния важен извод: подходящи за магнетоелектропора-

цията, трябва да се използват такива съединения за МЕНЧ, при които, освен спин-

асистирана поляризация, се наблюдава и спонтанна поляризация. 

Качествено зависимостта на sP  от  
z

H се обяснява както следва: Уравн. (18) и 

(19) част I дават възможност да се управлява спонтанната поляризация sP  с магнитно 

поле посредством подредената магнитна подсистема. При прилагане на външно магнит-

но поле по z-оста при фиксирана температура от уравн. (18) част I следва, че честотата 

на тунелиране не се променя, докато обменното псевдо-спиново взаимодействие нараст-

ва (уравн. (19) част I), защото z
iS   нараства. Нарастването на effJ   води до нарастване 

на .sP  Насищането на спонтанната поляризация при големи стойности на магнитното 

поле естествено се обяснява с това, че спинът се ориентира изцяло по направление на z-

оста. Такава зависимост на sP  от zH  е наблюдавана експериментално в [22, 23]. 

0 10 20 30 40 50

0.15

0.60

0.75

0.90

1.05

1/ P
tot

2/ P
s

3/ P

3

2

1

T/T
C

FE
=0.30 (312K)

 

 

P
 (

a
rb

. 
u
n
it
s
)

H
z
 (kOe)

0 10 20 30 40 50

0.15

0.30

0.45

1/ P
tot

-P
TIM

(T=0.3T
C

FE
)

2/ P
s
-P

TIM
(T=0.3T

C

FE
)

3/ P

3

2

1

T/T
C

FE
=0.30 (312K)

 

 

P
 (

a
rb

. 
u
n
it
s
)

H
z
 (kOe)



 733 

Фиг. 6 представя частта от поляризацията на МЕНЧ, която е индуцирана от външ-

но магнитно поле по z-оста (т.е. приносът на магнитното подреждане посредством МЕ-

взаимодействия) при постоянна температура 312 K.  С нарастване на магнитното поле 

имаме значително нарастване на частта от поляризацията ,
tot TIM

P P  за която са отго-

ворни МЕ-взаимодействия (крива 1). Нарастването на частта на спонтанната поляриза-

ция 
S TIM

P P  с нарастване на 
zH  е по-осезаемо спрямо това на спин-асистираната по-

ляризация P  
 

 

45  kOe
3,2

0 kOe

S TIM

S TIM

P P

P P

 
 

 докато 
 

 

45 kOe
1,85 .

0 kOe

P

P


  

 При слаби 

магнитни полета приносът на 
S TIM

P P  и P  е на практика еднакъв. При силни маг-

нитни полета частта на спонтанната поляризация преобладава над спин-асистираната 

 

 

45 kOe
2,70 .

45 kOe

S TIM
P P

P

 
   

 Тук отново ще направим уговорка, че конкретните пресмя-

тания зависят от избраните микроскопични параметри на моделната система. От уравн. 

(5) оценяваме стойността на генерираното локално електрично поле от МЕНЧ вслед-

ствие от МЕ-взаимодействията в системата и приложеното външно магнитно поле 
zH  и 

я сравняваме с тази на полето, генерирано от частта на поляризацията, която не се влияе 

от 
zH  (уравн. (4)). Пресмятанията показват, че 

TIME  преобладава над E  при ниски по-

лета, като при високи стойности на магнитното поле стават съизмерими (вж. фиг. 8). То-

ва разглеждане показва възможностите с външно магнитно поле в моделната НЧ на 

практика да се удвои интензитетът на локалното електрично поле, създадено от ферое-

лектричната ѝ фаза при взаимодействие с магнитната подсистема.  

 

 

Фиг. 7 

 

Фиг. 8 

Фиг. 7. Зависимост на спин-асистираната поляризация P  (крива 1); на тази, дължаща се 

на МС-механизъм 
MS

P  (крива 2) и свързаната с антисиметричното ДМ- 

взаимодействие 
AS

P  (крива 3) на МЕНЧ от външно магнитно поле z
H , 

приложено по z-оста, при   0,30 312 K
FE

C
T  T      

Фиг. 8. Зависимост на /
TIM

E Е  от външно магнитно поле z
H , приложено по z-оста, при 

  0,30 312 K
FE

C
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Фиг. 7 представя зависимостта на спин-асистираната поляризация P  (крива 1), 

както и на нейните компоненти, дължащи се на МС-механизъм MSP  (крива 2) и свър-

заната с антисиметричното ДМ-взаимодействие ASP  (крива 3) от големината на външ-

но магнитно поле, приложено по z-оста. С нарастване на ,
z

H  P  и MSP  нарастват, 

достигайки насищане, докато  ASP намалява. Изчисленията показват, че съществува 

критична стойност на магнитното поле 87  kOe,cr
zH   при която 0.ASP   Разделянето 

на двата механизма на спин-асистирана поляризация ни дава възможност да пресметнем 

приносите на всеки от тях в генерирането на локално електрично поле 

,

2

, .
1

4MS ASP MS AS

d
E k P

r

 
  

 
 

От теоретична гледна точка наблюдаваните зависимости на фиг. 7 означават, че 

между двата механизма съществува конкуренция, когато магнитното поле е приложено 

по z-оста. С неговото нарастване при постоянна температура двата механизма ще дей-

стват винаги с различен знак (ако единият механизъм води до нарастване на ,P  други-

ят ще води до нейното намаляване). Динамиката в промяната на допълнителната поля-

ризация основно се определя от магнитострикционния механизъм (той е по-

чувствителен към промяна на големината на полето в сравнение с този, дължащ се на 

ДМ-взаимодействието). Полученият резултат за поведението на спин-асистираната по-

ляризация при двата механизма е напълно очакван и потвърждава адекватността на мо-

дела, избраните параметри на системата и числените пресмятания. Магнитното поле по 

z-оста, в така дефинираната задача, дестабилизира несъизмеримите и неколинеарни 

структури, като при определена стойност на полето те преминават в колинеарни конфи-

гурации, което води до намаляване и изчезване на поляризацията ,ASP  свързана с ан-

тисиметричното ДМ-взаимодействие [24]. Обратно, спин-асистираната поляризация 

,MSP  дължаща се на МС-механизъм, нараства [24].  

Направеният теоретичен анализ дотук ни позволи да пресметнем частта от поля-

ризацията на МЕНЧ, която е следствие от влиянието на магнитната подсистема, както и 

локалното електрично поле, което генерира тази поляризация. Успяхме на микроско-

пично ниво да разделим магнитнозависимата поляризация на отделните механизми, кои-

то я формират, както и да определим електричните полета, генерирани от отделните ме-

ханизми: 
Δ Δ

.MS AS
S TIMP P P P

E E E E    Това ни дава възможност да пресметнем не 

само 
HE , но и приноса, който дава всеки от механизмите в МЕ-коефициент: 

, , , , ,HE tot HE S HE MS HE AS      където:  

 
 2

,

1

4

S TIM
HE S

P Pd
k

r H


  
  

 
, (7) 

 
 2

,

Δ1

4

MS

HE MS

Pd
k

r H



 

  
 

, (8) 

 
 2

,

Δ1

4

AS

HE AS

Pd
k

r H



 

  
 

. (9) 
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Например при 0zH   приносът на отделните магнитнозависими механизми в ге-

нерираното локално електрично поле са в следното съотношение: 

Δ Δ
: : 0,56 : 0,28 : 0,16,MS AS

S TIMP P P P
E E E   докато за 40 kОе

z
H   

Δ Δ
: : 0,68 : 0,31: 0,01MS AS

S TIMP P P P
E E E   при температура  0,30    312 K .FE

CT T  В 

първо приближение, използвайки уравн. (6), това съотношение ще е валидно и за отдел-

ните компоненти на МЕ-коефициент. 

Фиг. 9 крива 1 представя зависимостта на поляризацията 
totP  на МЕНЧ от посто-

янно външно магнитно поле, приложено перпендикулярно на оста на най-лесно намаг-

нитване (x-оста), при фиксирана температура 312 K.  Представено е влиянието на маг-

нитното поле върху спонтанната поляризация 
sP  (крива 2) и върху спин-асистираната 

поляризация P  (крива 3). 

 
Фиг. 9 

 
Фиг. 10 

Фиг. 9. Зависимост на поляризацията на МЕНЧ от външно магнитно поле 
x

H , приложе-

но по x-оста, при   0,30  312 K
FE

C
T T      като: 1) 

tot
P ; 2) 

s
P  и 3) P  

Фиг. 10. Зависимост на частта от поляризацията на МЕНЧ, свързана с подреждането на 

спиновете в магнитната подсистема, от външно магнитно поле 
x

H , приложено по 

x-оста, при   0,30  312 K
FE

C
T T      като: 1) 

tot TIM
P P   0,30

FE
C

T  T ; 

2)    0,30
FE

s TIM C
P P T  T  и 3) P  

При тази ориентация на магнитното поле, с нарастване на магнитното поле 
totP , 

sP  и P  намаляват. Видно е, че при прилагане на магнитно поле по x-оста стойността 

 ~ 8 10  S PE E , т.е. основен принос в локалното електрично поле създава фероелек-

тричната подсистема в сравнение с полето, създадено от спин-асистираната поляризация. 

/
S P

E E


 има по-голяма стойност отколкото при случая на магнитно поле, приложено по 

z-оста.  

Качествено зависимостта на sP  (фиг. 9 крива 2) от  
x

H се обяснява както следва: 

От уравн. (18) и (19) част I е ясно, че при прилагане на външно магнитно поле по x -оста 

при фиксирана температура честотата на тунелиране нараства, докато обменното псев-

до-спиново взаимодействие намалява, защото z
iS   намалява, което води до намаляване 

0 10 20 30 40 50
0.0

0.1

0.4

0.5

0.6

0.7

1/ P
tot

2/ P
S

3/ P

3

2

1

T/T
C

FE
=0.30 (312K)

 
 

P
 (

a
rb

. 
u
n
it
s
)

H
x
 (kOe)

0 10 20 30 40

0.00

0.05

0.10

0.15

0.20

1/ P
tot

-P
TIM

(T=0.3T
C

FE
)

2/ P
s
-P

TIM
(T=0.3T

C

FE
)

3/ P

3

2

1 T/T
C

FE
=0.30 (312K)

 

 

P
 (

a
rb

. 
u
n
it
s
)

H
x
 (kOe)



 736 

на 
sP . При определена критична стойност на магнитното поле по оста x  ,cr

xH  поради 

нарастване на честотата на тунелиране спонтанната поляризация в системата изчезва: 

sP   0. Числените пресмятания показват, че при  0,30    312  KFE
CT T  186 kOecr

xH  . 

Подобна зависимост на 
sP  от посоката на магнитното поле се наблюдава в 

3
BiFeO  [22, 

23]. Това означава, че магнитно поле, приложено перпендикулярно на оста на най-лесно 

намагнитване, дестабилизира фероелектричната фаза.   

Фиг. 10 представя частта от поляризацията на МЕНЧ, която е индуцирана от вън-

шно магнитно поле по x-оста (т.е. приносът на магнитното подреждане посредством МЕ-

взаимодействия) при постоянна температура 312 K.  С нарастване на магнитното поле 

намалява частта от поляризацията ,
tot TIM

P P  за която са отговорни МЕ-взаимодействия 

(крива 1). Намаляването на частта на спонтанната поляризация 
S TIM

P P  с нарастване 

на 
xH  е по-осезаемо спрямо това на спин-асистираната поляризация P   S TIMP P  

сменя знака си при 38 kOe , докато 
 

 

0  kOe
2,15 .

45 kOe

P

P


  

 При слаби магнитни полета 

 30 kOexH   
S TIM

P P  преобладава над .P  При силни магнитни полета 

 30 kOexH   е в сила   .S TIMP P P    Тук отново ще направим уговорка, че конкрет-

ните оценки зависят от избраните микроскопични параметри на моделната система. С 

използването на уравн. (5) ние оценяваме стойността на генерираното локално елек-

трично поле от МЕНЧ, вследствие от МЕ-взаимодействията в системата и приложеното 

външно магнитно поле 
xH  и го сравняваме с електричното поле, генерирано от частта 

на поляризацията, която не се влияе от .
x

H  Пресмятанията показват, че 
TIME  преобла-

дава над E  при всички стойности на 
xH , като разликата нараства с нарастване на вън-

шното магнитно поле (вж. фиг. 12). Може да се направи следният извод: поле, перпен-

дикулярно на оста на най-лесно намагнитване, въпреки наличие на магнитно подредена 

фаза и МЕ-взаимодействие, не благоприятства генерирането на допълнително електрич-

но поле. С нарастването на 
xH , E  намалява.  

Фиг. 11 представя зависимостта на спин-асистираната поларизация P  (крива 1), 

както и на нейните компоненти, дължащи се на МС-механизъм MSP  (крива 2) и свър-

заната с антисиметричното ДМ-взаимодействие ASP  (крива 3) от големината на вън-

шно магнитно поле, приложено по x -оста. С нарастване на 
xH , P  и MSP  намаляват, 

докато  ASP нараства. От теоретична гледна това означава, че между двата механизма и 

в този случай (както и в случая при прилагане на магнитно поле по z -оста) се наблюда-

ва конкуренция. С нарастването на полето при постоянна температура двата механизма 

ще действат винаги с различен знак (ако единият механизъм води до нарастване на P , 

другият ще води до нейното намаляване, вж. фиг. 7 и фиг. 11). Динамиката в промяната 

на спонтанната поляризация основно отново се определя от магнитострикционния ме-

ханизъм (той е по-чувствителен към промяна на големината на полето в сравнение с 

този, дължащ се на ДМ-взаимодействието). Полученият резултат за поведението на 

спин-асистирана поляризация при двата механизма е напълно очакван [24] и потвър-

ждава адекватността на модела, избраните параметри на системата и числените прес-

мятания.  
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Фиг. 11 

 
Фиг. 12 

Фиг. 11. Зависимост на спин-асистираната поляризация P  (крива 1); на тази, дължаща 

се на МС-механизъм  MS
P  (крива 2) и свързаната с антисиметричното ДМ-

взаимодействието  AS
P  (крива 3) на МЕНЧ от външно магнитно 

x
H , приложе-

но по x -оста, при   0,30  312 K
FE

C
T T      

Фиг. 12. Зависимост на /
TIM

E Е  от външно магнитно поле 
x

H , приложено по x-оста, 

при   0,30  312 K
FE

C
T T      

Обобщавайки дотук, трябва да отбележим, че големината на генерираното ло-

кално електрично поле от МЕНЧ, която си взаимодейства с постоянно магнитно поле, 

зависи от ориентацията на последното по отношение на оста на най-лесно намагнитва-

не (вж. фиг. 13). Пресмятанията ни показват, че ако външното магнитно поле е по тази 

ос, то генерираното на E  ще има по-голяма стойност от случая, когато магнитното 

поле е приложено перпендикулярно на тази ос. С нарастване на полето отношението 

   /z xE H E H   драстично нараства (вж. вложената фигура във фиг. 13). Този извод е 

много важен, защото ние работим с проба, която с съставена от много наночастици и 

въобще не е ясно как са ориентирани техните оси на най-лесно намагнитване по отно-

шение на приложеното външно магнитно поле. Това означава, че в пробата се очаква 

да има разброс от стойности на генерираното локално електрично поле, като това от-

клонение може да достигне например за поле от 30  kOe  около 7 пъти, а при поле 

40  kOe  около 16 пъти. Това ще доведе до намаляване на ефективността на магнетое-

лектропорацията. Ако предположим, че имаме равномерно разпределение на ориента-

цията на осите на най-лесно намагнитване на МЕНЧ по отношение на външното маг-

нитно поле, може да се пресметне средната стойност на E  за дадената проба. Имайки 

предвид локалния характер на магнетоелектропорацията (наночастиците са с размер 

до 25 nm, а клетките са с размер няколко микрометра), този проблем според нас няма 

да блокира в голяма степен доставката на лекарства. Въпреки това, тази нееднознач-

ност трябва да се проучи. На този етап тя е извън рамките на нашето изследване.  
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Фиг. 13. Зависимост на поляризацията 
tot TIM

P P  на МЕНЧ от големината на приложеното 

магнитно поле:  1) по посока на z-оста 
z

H  и  2) по посока на x-оста 
x

H . Вградената фигура 

показва отношението между интензитета на генерираното електрично поле от магнитно 

поле,  приложено  по оста на най-лесно намагнитване (z-оста) и интензитета на 

генерираното електрично поле от магнитно поле, приложено перпендикулярно 

на оста на най-лесно намагнитване (x-оста) 

Фиг. 14 представя зависимостта на МЕ-коефициент на моделната МЕНЧ от маг-

нитното поле, приложено по оста на най-лесно намагнитване (z-оста). На фигурата е по-

казано влиянието на различните МЕ-механизми върху 
HE , а именно приносът на про-

мяна на спонтанната поляризация, дължаща се на поява на магнитно подредена фаза 

,
,HE S  и приносът на спин-асистирана поляризация ,  

.HE
  Видно е, че за ,HE tot  и от-

делните приноси съществува стойност на ,
z

H  при която МЕ-коефициент има макси-

мална стойност. За ,HE
  максимумът се реализира при поле, около 5 пъти по-малко по 

отношение на полето, при което ,HE S  има максимум. Основен принос в ,HE tot  има 

влиянието на магнитното подреждане върху спонтанната поляризация. Отчитането на 

спин-асистирана поляризация отмества максималната стойност на ,   HE tot към по-

ниските стойности на магнитното поле в сравнение с максимума на ,
.HE S  Получените 

резултати са в добро качествено съвпадение със следните експериментални работи [25 – 27]. 

Фиг. 15 представя отделните приноси в МЕ-коефициент на различните механизми 

за поява на спин-асистираната поляризация в зависимост от големината на магнитното 

поле, приложено по z-оста. Приносът в ,  HE
  (крива 1), свързан с магнитострикционния 

механизъм, преобладава над този, при който влияние оказва антисиметричният ДМ-

механизъм. ,HE MS  (крива 2) и ,HE AS  (крива 3) имат екстремум при едно и също 

крайно .
z

H  Стойностите на ,HE MS  и ,HE AS  в зависимост от поле, приложено по оста 

на най-лесно намагнитване, имат обратни знаци. zH  дестабилизира неколинеарните и 

несъизмерими структури, намалявайки влиянието на ДМ-механизма, докато поради на-

растване на z
iS   с полето се фаворизира магнитострикционният механизъм. ,

z
H  както 

изтъкнахме по-горе, стабилизира фероелектричната фаза.  
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Фиг. 14 

 

Фиг. 15 

Фиг. 14. Зависимост на МЕ-коефициент 
HE

  от външно магнитно поле ,
z

H  приложено 

по z-оста (оста на най-лесно намагнитване), при   0,30  312 K
FE

C
T T      като: 

1) ,HE tot
  е пресметнат от уравн. (6); 2) ,HE S

  е пресметнат от уравн. (7) и 

3) ,HE
  е пресметнат от 

 2
1

4

 
  

 


HE

Pd
k

r H
  

Фиг. 15. Зависимост на МЕ-коефициент 
,HE


  от външно магнитно поле ,

z
H  приложено 

по z-оста (оста на най-лесно намагнитване), при   0,30  312 K
FE

C
T T      като: 

1) 
,HE


  е пресметната от 

 2
1

4

 
  

 
HE

Pd
k

r H


 ; 2)

HE,MS
  е пресметнат от 

уравн. (8) и 3) ,HE AS
  е пресметнат от уравн. (9)  

На базата на проведената дискусия от фиг. 14 и фиг. 15 можем да обобщим, че за 

моделната МЕНЧ при външно магнитно поле, приложено по оста на най-лесно намаг-

нитване (z-оста), магнитострикционният механизъм стабилизира фероелектричната фаза, 

водейки до нарастване на поляризацията на МЕНЧ, докато ДМ-механизъм я дестабили-

зира и води до намаляване на поляризацията, свързана с магнитното подреждане. Като 

краен резултат ,HE tot  има положителна стойност и при приложено магнитно поле ще 

води до нарастване на индуцираното електрично поле с подходящ поляритет. МЕНЧ, в 

която се наблюдава спонтанна поляризация при температури над температурата на маг-

нитния фазов преход, има по-голям МЕ-коефициент в сравнение с тази, в която има само 

спин-асистирана допълнителна поляризация.  

Сравнявайки максималните стойности на HE  за двата типа МЕНЧ, е видно, че 

отношението в техните МЕ-коефициенти е 3 пъти в полза на първата, т.е. 

 , ,max   / max  ~ 3HE tot HE  
 
 

.  
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Фиг. 16 

 

Фиг. 17 

Фиг. 16. Зависимост на МЕ-коефициент 
HE

  от външно магнитно поле ,
x

H  приложено 

по x-оста (перпендикулярна на оста на най-лесно намагнитване), при 

  0,30  312 K
FE

C
T T      като: 1) ,HE tot

  е пресметнат от уравн. (6); 2) ,HE S
  е 

пресметнат от уравн. (7) и 3) ,HE
  е пресметнат от 

 2
1

4

 
  

 


HE

Pd
k

r H
   

Фиг. 17. Зависимост на МЕ-коефициент ,HE
  от външно магнитно поле ,

x
H  приложено 

по x-оста (перпендикулярна на оста на най-лесно намагнитване), при 

  0,30  312 K
FE

C
T T      като: 1) ,HE

  е пресметнат от 
 2

1

4

 
  

 


HE

Pd
k

r H
 ; 

2) HE,MS
  е пресметнат от уравн. (8) и 3) ,HE AS

  е пресметнат от уравн. (9)  

Фиг. 16 и фиг. 17 представят зависимостта на МЕ-коефициент от външно магнит-

но поле, приложено перпендикулярно на оста на най-лесно намагнитване (x-оста), както 

и приносите на различните механизми върху 
HE . Отново е видно, че за ,HE tot  и за от-

делните приноси ,HE S  и ,  HE   съществува стойност на 
xH , при която кривите на МЕ-

коефициент имат екстремум. За ,  
,HE

  свързан със спин-асистираната поляризация, ек-

стремумът се реализира при поле около 3,5 пъти по-малко спрямо полето, при което 

,HE S  има екстремум. ,HE tot  и ,  HE   имат отрицателен знак, което означава, че при 

поле xH  МЕНЧ ще генерира електрично поле по посока обратна на полето, генерирано 

от спонтанната поляризация, т.е. ще намали големината на локалното електрично поле. 

От фиг. 17 се вижда, че ,HE MS  и ,HE AS  имат обратни знаци. xH  стабилизира неколи-

неарните и несъизмерими магнитни структури, увеличавайки влиянието на ДМ-

механизма за формиране на спин-асистирана допълнителна поляризация. Поради нама-

ляване на z
iS   с полето, xH  дестабилизира магнитострикционния механизъм. По абсо-

лютна стойност ,HE MS  отново преобладава над , .HE AS  Изводът е, че приносът в 

,  ,HE   свързан с магнитострикционния механизъм, преобладава над този от антисимет-

ричния ДМ-механизъм, независимо от посоката на приложеното магнитно поле.  
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Фиг. 18 представя зависимостта на МЕ-коефициент от температурата при фикси-

рана стойност на външното магнитно поле. С нарастване на температурата абсолютната 

стойност на 
HE  намалява при магнитно поле, приложено по оста и перпендикулярно 

на оста на най-лесно намагнитване. Причината за разликата в знаците на 
HE  разясних-

ме по-горе. Резултатът е напълно очакван, защото с повишаване на температурата топ-

линните флуктуации нарастват, което води до намаляване на стойността на поляризаци-

ята. Това ще доведе до генериране на по-слаби локални електрични полета и до 

намаляване на абсолютната стойност на МЕ-коефициент. Да не забравяме, че числените 

пресмятания се извършват при постоянна стойност на външното магнитно поле. Полу-

чените резултати са в добро качествено съвпадение с [28, 29]. Доколкото настоящата ра-

бота е фокусирана върху възможността МЕНЧ, взаимодействайки си с магнитно поле, да 

образуват пори в клетъчни мембрани, за нас е от значение генерирането на локално 

електрично поле в тесен температурен интервал в област около 312  K 2 KT   . Затова 

няма да разглеждаме какво е температурното поведение на 
HE  при различните меха-

низми, формиращи МЕ-ефект.  

 

Фиг. 18. Температурна зависимост на МЕ-коефициент при 

1)  12 kOe
z

H  и 2)  12 kOe
x

H  

За изследване на зависимостта на МЕ-коефициент 
HE  от степента на дотиране 

с магнитни йони ще направим допълнения в хамилтониана на системата. Условията за 

дотиране на моделната система са следните: 1) Дотираме с редкоземен йон (РЗ), който 

има магнитен момент (спин), отличен от нула; 2) Смятаме, че имаме заместване, като 

радиусът на редкоземния йон е по-малък от този на заместения; 3) Предполагаме, че 

РЗ-йон има магнитна анизотропия с два порядъка, по-голяма в сравнение с основните 

магнитни йони, формиращи решетката; 4) Смятаме, че спинът на РЗ-йон се ориентира 

по посока на намагнитеността на основните йони, изграждащи решетката. Предпола-

гаме, че при достигане на определена степен на дотиране се наблюдава структурен фа-

зов преход, който променя магнитната структура. Това е ситуация, която се наблюдава 

при дотиране на 3
BiFeO  с Gd  йони, при което става заместване на 3Bi   с редкозем-

ния йон 3+Gd . При степен на дотиране 0,1x   се наблюдава структурен фазов преход 

от ромбоедрична към орторомбична кристална решетка и значително нарастване на 

намагнитеността [30, 31].  

От микроскопична гледна точка за описание на влиянието на дотирането върху 

магнитните свойства на системата ще добавим към m  (уравн. (3) част I) следните 

членове: 
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    
2

,

. . .R R R R R Rz R
ij i j ij i j i i B i

i j ij i i

x J S S x D S S K S g H S        . (10) 

0R
ijJ   е симетричното обменно взаимодействие на основния магнитен йон с рядката 

земя, R
ijD  задава ДМ-вектора, определящ антисиметричното взаимодействие между ос-

новния магнитен йон и рядката земя; R
iK  е константата на магнитна анизотропия на РЗ-

йон; R
jS  e спинът на РЗ-йон и x  e степента на дотиране. За числените пресмятания ще 

приемем, че 2.10RK K , 
3

2

RS  , ~RD D  и 0,1RJ Jnn . За пълнота ще отбеле-

жим, че трябва да се отчете и обменното магнитно взаимодействиe между редкоземните 

йони, но тъй като подреждане на R
jS  става при много ниски температури (4 15  K),  не 

го включваме, защото се интересуваме само от стайни температури. При такива темпе-

ратури редкоземните йони се намират в парамагнитно състояние и това взаимодействие 

може да се пренебрегне. Поради голямата разлика на размера на РЗ-йон и на замества-

ния йон  R hostr r  дотирането води до промяна в разстоянието и ъгъла между основ-

ните магнитни йони, като в конкретния случай ще смятаме, че това ще доведе до нараст-

ване на константите на обменните взаимодействия между йоните спрямо магнитната 

подрешетка на недотираното съединение.  

 

Фиг. 19. Зависимост на МЕ-коефициент 
HE
α  от степента на дотиране на заместване за 

    12kOe
z

H при 1) 0,30 
FE

C
T = T  и 2) 0,40 

FE
C

T = T   

Фиг. 19 представя зависимостта на МЕ-коефициент HE  от степента на дотиране 

при фиксирана стойност на външното магнитно поле за две стойности на температурата. 

С нарастване на степента на дотиране стойността на 
HE  нараства, достигайки до на-

сищане. Получените резултати качествено могат да се обяснят както следва: Промяната 

на дължината и ъгъла на връзките между основните магнитни йони води до дестабили-

зиране на спиралната структура и до поява на слаб феромагнетизъм и/или до нарастване 

на макроскопичното намагнитване. Това е следствие от големите магнитни моменти на 

редкоземните йони. Те са в парамагнитно състояние и се ориентират по посока на слабия 

феромагнетизъм (това е експериментално наблюдавано при дотиране на 3
BiFeO  с Gd  
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йони [32]). Това ще доведе до нарастване на z
iS   с нарастване на степента на дотиране, 

т.е. до нарастване на поляризацията при постоянна стойност на магнитното поле и сле-

дователно нарастване на МЕ-коефициент 
HE  (виж дискусията за фиг. 5). В интервала 

0,1 0,2x   нарастването на 
HE  е най-голямо, защото в този интервал се извършва 

структурният фазов преход от ромбоедрична към орторомбична кристална решетка, при 

което се наблюдава колапс на несъизмеримата спирална структура и появата и нараства-

не на слабия феромагнетизъм (поява на макроскопична намагнитеност). По-нататъшното 

дотиране (в конкретния случай за 0,2x  ) няма да доведе до съществено нарастване на 

МЕ-коефициент. Това означава, че при определена степен на дотиране 
HE  достига 

максималната си стойност, която при конкретни съединения може да бъде предсказана с 

представения модел. Числените пресмятания са в добро качествено съвпадение с експе-

рименталните резултати на Lazenka et al. [33]. 

 
Фиг. 20. Зависимост на МЕ-коефициент 

HE
  от размера d  на МЕНЧ за 

 12 kOe
z

H    и  0,30
FE

C
T  T  

На фиг. 20 е представена зависимостта на МЕ-коефициент 
HE  от размера d  на 

МЕНЧ за 12  kOe 
z

H  и .0,30  FE
CT T  Както отбелязахме във въведението, МЕНЧ тряб-

ва да са с размери до 25 nm, за да са подходящи за in vivo приложения. От магнитна 

гледна точка това са еднодоменни частици [34]. Под определени размери 9 20  nmd    

(това зависи от състава на частицата) се наблюдава преход в суперпарамагнитно състоя-

ние, при което магнитното подреждане изчезва [35]. За параметрите, използвани при 

числените изследвания, МЕНЧ с размери под 17 nm преминават в това състояние. При 

липса на магнитоподредено състояние няма МЕ-взаимодействие и 0.HE    

От фиг. 20 се вижда, че с намаляване на размера на МЕНЧ 
HE  нараства. В 

рамките на модела това може да се обясни по следния начин: Благодарение на прекъс-

ване на транслационната инвариантност на повърхността, се появяват некомпенсирани 

спинове, което води до поява на нетен магнитен момент. Доколкото с намаляване на  

размера на НЧ съотношението повърхност обем нараства, това води до нарастване на 
z
iS  . Допълнително на повърхността поради некомпенсирани връзки може да има на-

маляване на константите на кристалната решетка. При фиксирано магнитно поле и 

температура това ще доведе до нарастване на големината на обменното симетрично 

взаимодействие на повърхността в сравнение с обема, до нарастване на нетния магни-
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тен момент на МЕНЧ и до нарастване на поляризацията, свързана с МЕ-взаимо-

действие. Така с намаляване на размера на МЕНЧ 
HE  ще нараства. Получените ре-

зултати са в качествено съвпадение с [36].  

Може да се окаже, че на повърхността, поради оксидация, се получават напреже-

ния на разтягане, при което на повърхността намагнитеността намалява и може даже да 

изчезне, появява се т.нар. „магнитно-мъртъв слой“. В този случай с намаляване на раз-

мера на МЕНЧ z
iS   ще намалява и следователно ще се редуцира и 

HE .   

3. МЕНЧ, подходящи за магнетоелектропорация 

3.1. Дотиране на 
3

TiOA  ( Ba, Pb, SrA ) с йони на преходни метали 

Co, Mn, FeTM =  

Множество експерименти доказват, че феромагнетизъм може да се реализира във 

фероелектричното съединение  3
TiO   Ba, Pb, SrA A   чрез дотиране. Експериментално 

е наблюдавано феромагнитно подреждане в Co – [37], Mn – [38] и Fe – [39] дотирани 

3
BaTiO  системи. В [40] теоретично изследваме зависимостта на магнитните и електрич-

ните свойства в Fe -дотиран обемен 
1 3

BaTi Fe O
x x

 от температурата, магнитното поле и 

йонното дотиране, използвайки микроскопичен модел и функциите на Грийн. Показано 

е, че мултифероичните свойства, наблюдавани при стайна температура, може да се дъл-

жат на супер-обменните взаимодействия между 3Fe  -йони в различни места, свързани с 

кислородните ваканции, и на двойно-обменното свързване на Fe -йони със смесена ва-

лентност 3Fe   
и 4Fe .  Доказано е, че в дотирания 

3
BaTiO образец с Fe -йони при стайна 

температура се наблюдава магнитно подреждане, като в една и съща фаза има поляриза-

ция и намагнитеност (т.е. дотираният образец е мултифероик). Температурата  FM
CT на 

магнитния фазов преход се увеличава с Fe -дотиране, докато температурата FE
CT  на фе-

роелектричния фазов преход и поляризацията 
SP  намаляват [40]. Това означава, че при 

дотиране с магнитни йони има дестабилизиране на фероелектричната фаза. Установено 

е, че съществува критична стойност на концентрацията на преходните метали, над която 

спонтанна поляризация не се наблюдава.   

От теоретична гледна точка 1 3
BaTi Fe O

x x  е собствен мултифероик (мултифероик 

от първи тип), който има нецентросиметрична кристална решетка и възникването на 

спонтанна поляризация е независимо от появата на магнитно подредено състояние. Това 

означава, че МЕ-взаимодействие трябва да е квадратично по спиновите оператори и 

операторите на диполните моменти. В част I дискутирахме, че полярните отмествания 

могат да индуцират антисиметрично обменно взаимодействие в магнитната фаза, чиято 

стойност е нула поради симетрийни съображения. Следвайки уравн. (16) част I в рамки-

те на псевдо-спиновия формализъм хамилтонианът, описващ взаимодействието между 

електричната и магнитната подсистеми, има вида: 

  2  ,.z z A B
me k l i j

klij

B B S S    (11) 
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където A
iS  и B

jS  са спиновете оператори на железните йони с различна валентност 3Fe   

и 4Fe   и големина 5 / 2  и 2  съответно. Взаимодействието между тях е определящо за 

вида на магнитната структура – феримагнитно подреждане  0AB BA
ij ijJ J  . Съгласно 

изследванията в [40, 41] поради ренормирането на псевдо-спиновото взаимодействие, то 

може да се запише както следва: ·A B
eff k l

kl

J J S S     (вж. уравн. (19) част I). 
effJ   

намалява с нарастване на концентрацията x  на железните йони, което при фиксирана 

температура ще доведе до намаляване на стойността на спонтанната поляризация 
SP . 

Изследванията показват, че за МЕНЧ с размер от 20 nm критичната стойност на концен-

трацията, при която поляризация не се наблюдава, е при 0,5.x   В тези съединения 

спин-асистирана допълнителна поляризация не се появява. Числените пресмятания за 

модела на 
1 3

BaTi Fe O
x x

 наночастица ( 0,5x  ) показват, че при фиксирана температура 

с нарастване на магнитното поле спонтанната поляризация нараства, като се стреми към 

насищане. Нека да припомним, че всички пресмятания са за температури от 312  K.  В 

[42, 43] e установено, че в 
1 3

BaTi Fe O
x x

 наночастица намагнитеността 
sM  нараства с 

намаляване на размера d  на НЧ. Последното се обяснява с факта, че кислородните ва-

канции нарастват с редуциране на размера на МЕНЧ, а именно те са причината за поява-

та на намагнитеност и нейното нарастване. Това означава, че при фиксирана температу-

ра и степен на дотиране, с намаляване на размера на НЧ, поляризацията ще нараства. 

Направените разсъждения са валидни и за 
3

TiO   A ( Ba, Pb, Sr)A   съединения, дотира-

ни с йони на преходни метали Co,  Mn,  Fe.  

 

Фиг. 21. Зависимост на МЕ-коефициент 
HE

  от размера на 

0,9 0,1 3
BaTi Fe O  МЕНЧ за  312 KT    и  1 kOeH  

Направеният дотук анализ показва, че поляризацията на 1 3
BaTi Fe O

x x  наночас-

тица, която е индуцирана от външно магнитно поле, ще се пресмята от израза 

,
tot TIM

P P  а МЕ-коефициент HE  от уравн. (6). От числените пресмятания, представе-

ни в [41], може да се направи изводът, че за да се изпълни изискването за мултиферои-

зъм при стайни температури, степента на дотиране трябва да е максимално 0,1x  . 
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Предварителният анализ показва, че МЕНЧ с параметри 
0,9 0,1 3BaTi Fe O  е възможният, 

най-добър кандидат за метода на магнетоелектропорацията.   

Числените пресмятания показват, че потенциалът, създаден от МЕНЧ с размер 

20 nm,d   се дължи само на фероелектричните свойства на 0,9 0,1 3B .aTi Fe O  При раз-

стояние на НЧ от повърхността на клетъчната мембрана 50 nm, създаденият електричен 

потенциал е 10 mV.V    При прилагане на магнитно поле 1 kOe  между МЕНЧ и клет-

ката ще се индуцира допълнителен електричен потенциал 4 mV.V    Така се получава 

стойност на генерирания електрически потенциал от 14 mV.
tot

V    При 20 nm,d   от 

фиг. 21 е видно, че МЕ-коефициент е 
mV

47,1
cm.OeHE  . 

0,9 0,1 3
BaTi Fe O  НЧ с посочените параметри е добър кандидат за метода на магне-

тоелектропорацията при рак на яйчниците (вж. табл. 1 част I). Това е възможно макси-

малната стойност на електричния потенциал, която може да генерира такава МЕНЧ при 

посочените параметри (работим само със сферични наночастици).  

3.2. Дотиране на ZnO с йони на преходни метали Co, Cr, Fe, NiTM =  

ZnO  има хексагоналната (wurtzite-вурцитна) структура на ZnS  с пространствена 

група на симетрия P63mc, която няма център на симетрия – фиг. 22. В резултат на това се 

очаква веществото да показва фероелектрично поведение. При дотиране с йони на пре-

ходни метали ( )TM  ZnO  се превръща в магнитен широкозонен полупроводник, като 

под определена температура се наблюдава магнитно подредено състояние. Поради раз-

ликата в йонните радиуси на 2+Zn - и 2TM  -йони, дължината на Zn-O  връзката е нама-

лена и има изкривяване на решетката. Това води до зависимост на големината на поля-

ризацията от степента на дотиране x  с преходни метали.  

 

Фиг. 22. Кристална структура на ZnO  (wurtzite-вурцитна) 

Тези оксиди показват мултифероични свойства, като фероелектрични и феромаг-

нитни подреждания се наблюдават в една и съща фаза. Такова мултифероично поведе-

ние е докладвано например в дотиран ZnO  с Co  [44], Cr  [45], както в обемни образци, 

така и в тънки филми и наночастици. С увеличаване на степента на дотиране намагните-

ността нараства, достига до максимум, чиято стойност зависи от дотиращия елемент, 

след което бързо намалява – фиг. 23. Това е необичайно поведение. 

От гледна точка на магнитните си свойства и поява на намагнитеност при стайни 

температури, тези неподредени магнитни полупроводници са предизвикателство за тео-
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рията на твърдото тяло. В наша статия [46], на базата на анализ на възможните взаимо-

действия и публикувани експериментални резултати представяме качествено обяснение 

на зависимостта на намагнитеността в тези съединения от степента на дотиране .x   

 

Фиг. 23. Зависимост на спонтанната намагнитеност 
s

M  от степента на дотиране x  за Co :  

(1) = 5N , (2) 7, (3) 11 слоя и Cr :  (4) = 5N , (5) 7, (6) 11 слоя за  300 KT    [46] 

При ниски концентрации на магнитните примесни йони супер-обменно взаимо-

действие не може да бъде осъществено. Основна роля в магнитното подреждане при 

ниски стойности на x  играе дългодействащото феромагнитно s d  взаимодействие 

(взаимодействието между локализираните спинове на примесните магнитни йони се 

осъществява от проводящите електрони) и затова при начално нарастване на дотирането 

магнитните моменти ще се подреждат колинеарно и нетният магнитен момент ще нараст-

ва. При увеличаване на x  поради дългодействащото взаимодействие посредством про-

водящите електрони магнитните моменти се ориентират феромагнитно и 
sM  ще про-

дължи да нараства. Ако подреждането на спиновете се дължеше само на s d  

взаимодействието, то кривата на 
sM  щеше да достигне до насищане най-малко заради 

крайната разтворимост на магнитните йони в матрицата на ZnO.  При достигане на оп-

ределен праг в дотирането обаче, все повече магнитни йони ще започнат да си взаимо-

действат с най-близките си съседи посредством кислородните аниони и ще се ориенти-

рат антипаралелно. Така с нарастване на концентрацията х на магнитни йони, 

късодействащото супер-обменно взаимодействие започва да се конкурира със s d  вза-

имодействието и да се противопоставя на колинеарното подреждане на спиновете. Тази 

конкуренция е причината в кривата на sM  да се появи максимум при крайна стойност 

на концентрацията на магнитните йони х. Доколкото с нарастване на х става свиване на 

решетката, това ще доведе до увеличаване на супер-обменното взаимодействие J  пора-

ди нарастване на припокриването на орбиталите на катионите и анионите. С това може 

да се обясни леката асиметричност в кривите, определящи зависимостта на sM  от x  

(вж. фиг. 23 крива 1). С намаляване на дебелината на филмите (размерите на наночасти-

ците) нетната намагнитеност нараства при зададена степен на дотиране. Това качествено 

може да се обясни с нарастване на влиянието на повърхността, поради поява на неком-

пенсирани спинове, на допълнителни напрежения на свиване вследствие на некомпенси-

рани връзки и намаляване на броя на най-близките съседи. 
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От гореказаното следва, че за описание на магнитните свойства на дотирания 

ZnO  към хамилтониана на системата (уравн. (9) част I) трябва да добавим членове, опи-

ващи s d  взаимодействието:  

 s d ij i j i i i
ij i

H t c c I S s 


 
    , (12) 

ijt  е хопинг интегралът, а      i ic иc 
  са Ферми-операторите на раждане и унищожение на 

електрон на i-тото място. Вторият член в уравн. (12) представлява s d  взаимодействи-

ето, което описва сдвояването на локализираните спинове и проводящите електрони. 
iI  

е константа на интра-атомното взаимодействие, 
is  e спиновият оператор на проводящи-

те електрони на i-тото място и 
iS  е спиновият оператор на локализираните спинове.  

Таблица 1. Феромагнетизъм при стайни температури в неподредени магнитни 

ZnO  попупроводници [45, 47 – 51] 

Дотиращи 

йони 

Концентрация 

[x %] 

Магнитен момент 

  B
  

FM

C
T  

[K] 
Литература 

V  15 0,5 > 350 [47] 

Mn  2,2 0,16 > 300 [48] 

Fe  5 0,75 550 [49] 

Cu  1 0,75 550 [50] 

Co  10 2 280 – 345 [50] 

Ni  0,9 0,06 > 300 [51] 

Cr  9 1 > 400 [45] 

При магнитните полупроводници спиновите и фероелектричните подреждания се 

дължат на независими механизми, което определя дотирания ZnO  като собствен мулти-

фероик (мултифероик от първи тип). Температурите на магнитния и фероелектричния 

преход се различават значително. Например за цинков окис, дотиран с кобалт ZnO:Co,  

температурата на магнитния фазов преход е    345 K,FM
CT   докато температурата на фе-

роелектричния преход е    408  K;FE
CT   за ZnO:Cr     398 K,FM

CT   докато 425 K.FE
CT   На 

базата на основни симетрийни съображения МЕ-взаимодействие в тези съединения се 

описва с уравн. (11).  

От казаното дотук е ясно, че магнитните полупроводници, притежаващи решетка-

та на ZnO,  удовлетворяват условието за мултифероизъм при стайни температури.  

От представената табл. 1 е видно, че при дотиране на ZnO  с Fe,  Cu,  Co  и Cr  се 

появява мултифероизъм при стайни температури. Пресмятането на МЕ-коефициент 

HE  ще извършим за МЕНЧ с размер от 20  nmd   и температура 312 K,T   за 

ZnO:Cr  при 0,03x   и за ZnO:Co  при 0,1x  . Методиката за пресмятане на микроско-
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пичните параметри на системата подробно е изложена в [17]. От представените числени 

резултати в [46] e ясно, че с намаляване на размера на МЕНЧ намагнитеността нараства. 

С нарастване на концентрацията на магнитните йони нараства температурата на феро-

електричния фазов преход, както и поляризацията (това се отнася за една и съща темпе-

ратура 312  K ). Качествено този факт се обяснява с влиянието на феромагнитното под-

реждане върху псевдо-спиновото взаимодействие. От уравн. (19) част I имаме: 
22eff

ij ij SJ J M    за .FM
CT T  Доколкото 

sM  нараства с x , то eff
ijJ   ще нараства, кое-

то съгласно напречния модел на Изинг води до увеличаване на температурата на феро-

електричния фазов преход и нарастване на поляризацията при фиксирана температура. 

Пресмятанията ни показват, че в ZnO:Co  тоталната поляризация на системата нараства 

четири пъти в сравнение с недотираните образци, т.е. 
 

 

0,1
~ 4

0

tot

tot

P x

P x




 

   
2 2

μC μC
0 0,06   , 0,1 0,25  .

cm cm
tot totP x P x

 
    

 
 В дотиран с йони на преходни ме-

тали ZnO  спин-асистирана допълнителна поляризация не се появява. Потенциалът, съз-

даван от МЕНЧ с размер 20 nm,d   който се дължи само на фероелектричните свойства 

на ZnO:Co,  при разстояния на НЧ от повърхността на клетъчната мембрана от 50  nm,  е 

8  mV.V    При същия размер МЕ-коефициент е 
mV

62,4  .
cm.OeHE   При прилагане на 

магнитно поле 1 kOe  при същото разстояние между МЕНЧ и клетъчната мембрана ще 

се индуцира електричен потенциал 19 mV.V    Така се получава стойност на генери-

рания електрически потенциал 27  mV.
tot

V    За ZnO:Cr  съответните стойности са: 

8 mV,V    
mV

56,4  ,
cm.OeHE   при прилагане на магнитно поле 2,4  kOe  12  mVV    

и 20 mV.
tot

V    

За разлика от 0,9 0,1 3
BaTi Fe O  в случая на ZnO,  дотиран с йони на преходни мета-

ли ( Co,  Cr,  Fe,  Ni ), основен принос в индуцирането на електричното поле има МЕ-

взаимодействието и приложеното магнитно поле. Така, варирайки стойностите на външ-

ното магнитно поле, ние може да променяме в широки граници локалното електрично 

поле, което прави тези МЕНЧ по-широко приложими за метода на магнетоелектропора-

ция. От табл. 1 част I е видно, че тези МЕНЧ могат да се прилагат за широк клас от ту-

морни клетки: стомашна лигавица, мускул, щитовидната жлеза и яйчници. 

3.3. Ортоферити със структурна формула 
3

FeOR , където  Sm, Dy,R  

Nd, Yb, Er  

Ортоферитите със структурна формула 
3

FeOR , където Sm, Dy, Nd, Yb, ErR   са 

мултифероици при стайни температури, които проявяват слаб антифероматнетизъм под 

температури 620 740  K.FM
CT    Под температурата на магнитния фазов преход се наб-

людава слаба спин-асистирана поляризация  20,03 0,12  μC / cmP    в обемни образ-
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ци [52]. В тънки филми и наночастици имаме драстично нарастване на стойностите на 

 22 15 μC / cm  P   [53]. Тези съединения кристализират в орторомбична дисторсна 

перовскитна структура с пространствена група на симетрия Pbnm. Елементарната клетка 

на 
3

FeOR  съдържа по четири 3+Fe -магнитни йона и 3+R -редкоземни катиона и двана-

десет 2O -аниона. Тя се състои от свързани във върховете 
6

FeO  октаедри, като местата 

на R-катионите са локализирани в центъра на 12 най-близки кислородни аниона (вж. 

фиг. 24). Кубичната симетрия е деформирана от наклоняване и завъртане на 
6

FeO  окта-

едрите, като степента на дисторсия зависи от радиуса на редкоземния йон. Тези съеди-

нения имат магнитна подрешетка от G-тип, т.е. антиферомагнитно подреждане на спи-

новете на Fe -йони. Rajeswaran et al. [20] установяват, че в изоморфните 
3

CrOR  спин-

асистираната поляризация се появява само в случай, когато R  е магнитен, и че полярна-

та фаза под FM
CT  и спин-асистираната поляризация се дължат на взаимодействието на 

магнитните R- и Cr -йони. В [54] с помощта на микроскопичен модел е доказано, че при 

ортохромитите P  е следствие на едновременното действие на два механизма – магни-

тострикционен, при който допълнителната поляризация се определя от израза: 

Crs ,con t .MS R
i jP S S   и т.нар. „инверсен“ ДМ-механизъм, при който поляризацията се 

определя от израза Crconst ,AS R
ij i jP e S S    

 
 като приносът на първия преобладава 

над втория [54]. Този модел е приложим и за ортоферитите.  

 

Фиг. 24. Схематично представяне на елементарната клетка на 
3

FeOR  

Наблюдаваната в 3
FeOR  G-тип антиферомагнитна структура на 3+Fe -спинове 

означава, че по z- и x-осите (съответно за Г4 и Г2 магнитни конфигурации) всички спино-

ви моменти на най-близките съседи ( nn ) са антиферомагнитни, докато на вторите съсе-

ди ( nnn ) са феромагнитно подредени. Затова в рамките на това изследване ще предпо-

лагаме, че Fe -спинове са разположени в две магнитни подрешетки, които са 

антиферомагнитни една спрямо друга, като във всяка от подрешетките спиновете са раз-

положени феромагнитно. 

Bhadram et al. [55] изследват температурната зависимост на рамановите спектри в 

ортохромитите, за да установят ролята на магнитните R-йони за индуциране на P  при 



 751 

преход от парамагнитно към неколинеарно антиферомагнитно магнитно подреждане на 

спинове на преходния метал. Аномалиите във всички наблюдавани фононни честоти и в 

ширините на техните линии в точката на магнитния фазов преход е доказателство за 

силно спин-фононно взаимодействие в тези вещества [56]. Това се обяснява с отмества-

нето на магнитните R-йони от техните центросиметрични позиции в  ,x y  равнината, 

което води до възникване на допълнителна поляризация. Допълнителната поляризация е 

следствие на нестабилността на центросиметричната позиция на редкоземния магнитен 

йон, което модулира симетричното и антисиметричното -FeR  взаимодействие при ор-

тоферитите [57]. 

За описание на мултифероичните свойства на 
3

FeOR  ще включим допълнителни 

членове в хамилтониана, описващи промяната на позицията на R-йоните в  ,x y  равни-

ната, използвайки спин-Peierls представянето и магнитните -FeR  взаимодействия. От-

местването на редкоземните йони оказва влияние върху стойностите на константите на 

изотропното и антисиметричното взаимодействие. Tова означава, че в хамилтониана 

(уравн. (9) част I) ще добавим следния член: 

 
Fe- Fe- Fe Fe- Fe

1 . . .R R R R R
ij i j ij i j

ij ij

J S S D S S   
 

    
    (13) 

R
jS  е спинът на редкоземния йон на j-тото място. Fe R

ijJ
  е изотропното взаимодействие 

между 3Fe
 - и R -спинове ( , ,x y z  ) и описва влиянието на Fe -йони върху парамаг-

нитните R-йони. Това взаимодействие е супер-обменно и се осъществява посредством 
2-О  анион ( 3 2 4d p f  ). С Fe R

ijD
  е означен ДМ-векторът на антисиметричното об-

менно взаимодействие между редкоземния спин и преходния метал. То е отговорно за 

наблюдаваните в тези системи температурно зависими спин-преориентационни преходи. 

Доколкото над FM
CT  спонтанна поляризация няма, то членовете 

e
, 

1me
 и 

2me
 в уравн. (9) част I отпадат, а се включва член, който описва МЕ-ефекти както 

следва:  

      Fe Fe Fe Fe
2 1 1

,.R R R R
ij i j ij i i j

ij ij

u S S u e S S
 

  
 

       
     (14) 

Първият член в уравн. (14) описва т.нар. Peierls спин-фононно взаимодействие. Единич-

ният вектор Fe  R
ie
 e в направление, свързващо Fe - и R-йоните. 1

  е константата на 

спин-решетъчното взаимодействие, описващо отклонението на спина от неговата пози-

ция. 1
  е спин-решетъчното взаимодействие. То е следствие от спин-орбиталното взаи-

модействие и кореспондира с DM-взаимодействието, когато статичното отместване iju  e 

различно от нула и нарушава инверсната симетрия. iju  се смята за нискочестотно коор-

динатно представяне, свързано с допълнителната поляризацията, т.е. P  се определя от 

израза e u  , където e  е зарядът на Born. 

Tака хамилтонианът, описващ МФ свойства на ортоферитите, е: 
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 Fe Fe
1 2

R R
m el

     . (15) 

Спин-асистираната поляризация в 
3

FeOR има вида: 

 ,Δ MS AS
totP P P P     (16) 

където MSP  е допълнителната поляризация, дължаща се на магнитострикционния ме-

ханизъм, докато ASP  се дължи на ДМ- и спин-орбиталното взаимодействие (т.нар. 

„инверсен“ ДМ-механизъм).  

Методиката за пресмятане на константите на взаимодействие е подробно изложе-

на в [57]. Възползвайки се от нея, получаваме: Fe-Fe 14,65 K,nnJ    Fe-Fe 0,71 K,nnnJ   

Fe-Fe 0,40 K,D   Fe Fe-Fe0, ,1R
nnJ J   

Fe Fe-Fe5 ,RD D    Fe Fe-Fe0,02 0,06 ,nnnK J   

Fe~R RK J   за Fe-Fe 1
1 ,.10nnJ   Fe-Fe 2

1 1,5. .10nnJ   и 660 K.FM
CT   Пресметнатите 

стойности са в добро съвпадение с [56, 57]. 

За пълнота ще отбележим, че токсикологията на ортоферитите показва, че те са 

биосъвместими [58]. 

При ортоферитите преобладава МС-механизъм за формиране на спин-

асистираната поляризация и при наночастици имаме силно нарастване на допълнителна-

та поляризация Δ .P  Това означава, че при 
3

FeOR  наночастици нетният магнитен мо-

мент е по-голям от аналогичните им обемни образци. Този феномен вече обяснихме в 

част I с повърхнинни ефекти, което в рамките на нашия модел е отчетен чрез нарастване 

на стойностите на константите на обменните взаимодействия и магнито-кристалната 

анизотропия на повърхността.  

Числените пресмятания показват, че потенциалът, който създава МЕНЧ с размер 

20 nmd   и структурна формула 
3
,FeOR  при разстояния на НЧ от повърхността на 

клетъчната мембрана 50 nm,  е 4,2 mVV    при приложено магнитно поле от 

0,45 kOe.
z

H   Стойността на МЕ-коефициент е 
mV

82,4  .
cm.OeHE   Пресмятанията са 

извършени за магнитно поле, което съответства на максимума на зависимостта на МЕ-

коефициент 
HE  от .

z
H   

Въпреки голямата стойност на МЕ-коефициент 
HE  в ортоферитите, в рамките на 

нашия модел, тези МЕНЧ не са добри кандидати за метода на магнетоелектропорацията.  

3.4. Мултифероик със структурна формула 
2

- NaFeOβ  

2
NaFeO   съединението кристализира в нецентросиметрична орторомбична 

структура Pn21a [59] с константи на кристалната решетка 7,1243 А,b   5,6793 Aa   и 

5,3784 Ac   (фиг. 25). 3+Fe -йони формират моноклинна решетка, като всеки магнитен 

йон има четири най-близки съседи. Базовото магнитно взаимодействие е супер-обменно 

Fe-O-Fe  [60]. Неутронографски изследвания показват, че магнитните моменти на 
3+Fe  

са подредени в G-тип структура по  b y -оста с температура на фазовия преход 
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723 KFM
CT   [61]. Магнитните измервания потвърждават наличие на слаб феромагне-

тизъм със стойност на спонтанна намагнитеност около 4
Б10  μ /cell  при стайни темпера-

тури и отклонение от антиферомагнитното подреждане от 0,003° [61]. Това поведение е 

следствие от наличие на антисиметрично обменно взаимодействие от тип ДМ. От си-

метрийни съображения е ясно, че ако антиферомагнитното подреждане е по  b y -оста, 

то появата на слабия феромагнетизъм е по  c z -оста, като векторът на ДМ има вида: 

 ,0,a cD d d  . Следвайки особеностите на кристалната структура е ясно, че симетрий-

ните оператори n  и a  не налагат никакво ограничение върху вектора на поляризацията. 

Операторът 
1

2  (определящ въртене на 180° около  b y -оста) променя атомните пози-

ции от  , ,x y z  в  , ,x y z  , което означава, чe поляризацията ще има компонента само 

по  b y -оста y
totP . 

За описание на магнитните характеристики на 
2

NaFeO    първият член в 
m

 

(уравн. (3) част I) ще запишем както следва: 

 
     

, , , ,

.
c z a x b yz z x x y y

ij i j ij i j ij i j ij i j
i j i j i j i j

J S S J S S J S S J S S        . (17) 

Членовете в уравн. (17) задават изотропните супер-обменни взаимодействия в магнитна-

та система. 
 

0
a x
ijJ   определя антиферомагнитно подреждане от C-тип по  a x -оста, 

 
0

b y
ijJ   определя антиферомагнитно подреждане от G-тип по  b y -оста, 

 
0

c y
ijJ   

определя феромагнитно подреждане от F-тип по  c z -оста (вж. фиг. 25).  

Доколкото кристалната решетка на 
2

β-NaFeO  е нецентросиметрична, имаме поява 

на спонтанна поляризация при температури, по-високи от температурата на магнитния 

фазов преход .FE
CT  При температури над 1373 K  

2
NaFeO  e в параелектрично състоя-

ние, като решетъчната симетрия е тетрагонална (т.нар. 
2

-NaFeO ). Това означава, че 

при 1373 KFE
CT   се наблюдава структурен фазов преход от параелектрична P41212 –

центросиметричнa структура в нецентросиметричен орторомбичен кристал Pn21a. Това е 

фазов преход тип отместване, което води до появата на спонтанна поляризация. Както 

подчертахме в част I, от теоретична гледна точка поляризационните свойства на 

2
NaFeO   могат да се опишат чрез използване на псевдо-спиновия формализъм и на-

пречния модел на Изинг (уравн. (4) част I). 

Поради голямата разлика в температурите на фероелектричния и магнитния фазов 

преход  FE FM
C CT T  на пръв поглед може да се смята, че имаме собствен мултифероик 

(мултифероик от първи тип). При тях връзката между двата параметъра на подреждане 

се определя от уравн. (7) част I. Това е вярно за случаите, при които независими струк-

турни единици на елементарната клетка са отговорни за появата на псевдо-спиново под-

реждане и магнитно такова. Според нас в 2
NaFeO   това не е така, защото 3+Fe  йони-

те участват във формирането на полярното състояние при относителното им отместване 
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спрямо +Na  и 2-O .  Същите тези железни йони, поради супер-обмените взаимодействия, 

са отговорни за появата на G-тип магнитно подреждане и слаб феромагнетизъм. Това 

означава, че тези съединения трябва да се определят като несобствени мултифероици 

(мултифероици от втори тип). В тях се наблюдава поява и на допълнителна поляризация 

,P  която е спин-асистирана. 

J
b y
( )

- O

-
 
Fe

-

 

Na

b y( )

a x( )

c z( ) a x( )

c z( )

b y( )

J
c( )z

J
a x( )

- spin up - spin doun 

Фиг. 25. Схема на структурата и магнитните взаимодействия в 
2

- NaFeOβ  

Доколкото в 
2

OAB  съединенията, където Cu,A   Ag,  Na,  Li  и Fe,B   Cr  се 

наблюдава силно спин-фононно взаимодействие [62], то появата на допълнителна поля-

ризация може да е следствие от магнитострикционни ефекти:  
,

.MS
i j

i j

P S S   и 

(или) т.нар. „инверсен“ ДМ-механизъм [63]    
,

.~IDM ij i j
i j

P e S S


    Вторият 

механизъм е характерен за съединения, в които се наблюдават неколинеарни магнитни 

структури (съизмерими и несъизнерими спирали) и за кристали, които имат ос на симет-

рия от втори порядък, която е перпендикулярна на 
ije  или огледална равнина на симет-

рия, която съдържа 
ije . Според нас това не е случаят за 

2
.NaFeO   Както доказват 

Kaplan et al. [64] при отсъствие на такива елементи на симетрия допълнителната поляри-

зация, която е следствие от ДМ-взаимодействието, ще има вида:  

    
,

.~AS
i j

i j

P S S


   (18) 

Следвайки тези съображения, ще пресметнем спин-асистираната поляризация както 

следва: 

 .MS ASP P P     (19) 

Нека дадем кратко обяснение за начина на определяне на моделните параметри. 

Според нас това не е силно фрустрирана система, защото: 

1) Ъгълът във връзката Fe-O-Fe  e 113° – 126°, което е следствие от неефективно 

припокриване на орбиталите и довежда до поява на слабо отклонение от идеалното ан-

тиферомагнитно подреждане. 
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2) FM
CT  e 723 K , което e доста висока температура на магнитния фазов преход, 

нехарактерна за силно фрустрирани магнетици. При тях конкуриращите се взаимодейст-

вия между първи и втори съседи са причината за поява на магнитоподредени състояния, 

обикновено при ниски температури. При силно фрустрирани системи често се появяват 

спирални структури – съизмерими и несъизмерими, което в 
2

NaFeO   не е установено. 

3) Причината за поява на слабия феромагнетизъм е следствие от антисиметрично 

спиново взаимодействие от тип ДМ. Затова определяме взаимодействието между най-

близките съседи в  ac xz  равнината от израза: 
 

 

3

1

FM
a x B C
ij

k T
J

zS S
 


. Така получаваме 

 
61,94  K.

a x
ijJ     

Ако се възползваме от зависимостта на константата на обменното магнитно взаи-

модействие от разстоянието между два съседни взаимодействащи спина 
2

1
~J

r
, тогава 

можем да запишем следната релация: 
   

2

~ 17,27 K,
2

c z a x
ij ij

а
J J

c

 
  
 

 а за  b y
ijJ  получа-

ваме: 
   

2

~ 9,84 K.
2

b y a x
ij ij

а
J J

b

 
  

 
 

Следвайки [65] от връзката между ъгъла на отклонение (canting angle) и големи-

ната на ДМ-вектора: 
   

sin .
2 2

a x a x
ij ij

D d

J J
      Доколкото   = 0,003°, sin ~ ,   след-

ва, че 
     

2 0,26 K.
a x c z a x

ijd d J      

Константата на псевдо-спиновото взаимодействие 
ijJ   и тунелиращата честота Ω  

са определени от равенствата: 
Ω Ω

tanh
2 FE

B C
J k T

 
 

 

 
 и 2Ω , iE където 40 45 K

i
E    

(енергия на фероелектричния мек мод при FE
CT T ) [66]. На базата на тези две уравне-

ния и експерименталните данни за температурата на фероелектричния фазов преход 
FE

CT  определяме стойности за 1472,28 KJ   и Ω 16,47 K.   

Числените пресмятания показват, че потенциалът, който създава МЕНЧ с размер 

20 nm,d   дължащ се на фероелектричните свойства на 2
NaFeO   при разстояния на 

нанoчастицата от повърхността на клетъчната мембрана 50 nm,  е 6 mV.V    При съ-

щия размер МЕ-коефициентът 
mV

 е  70,7  .
cm.OeHE  При прилагане на магнитно поле от 

1,5  kOe,  при същото разстояние между МЕНЧ и клетката ще се индуцира електричен 

потенциал 19 mV.V    Така се получава стойност на генерирания електрически потен-

циал от 25 mV.
tot

V     

В този случай, както и при дотирания ZnO  с преходни метали, основен принос в 

индуцирането на електричното поле има МЕ-взаимодействието и приложеното магнитно 
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поле. Така варирайки стойностите на външното магнитно поле ние може да променяме в 

широки граници локалното електрично поле, което прави тези МЕНЧ по-широко при-

ложими за метода на магнетоелектропорация. 
2

NaFeO   мултифероични наночастици 

могат да се прилагат за широк клас от туморни клетки. 

4. Заключение 

В настоящата статия са представени числени пресмятания на базата на теоретичен 

модел, представен в част I. Създаден и анализиран е модел на МЕНЧ, приложим за in 

vivo и in vitro приложения за селективен и прицелен пренос на лекарствени субстанции 

до ракови клетки. Това са МФ наночастици с размери до 25 nm,  които са хомогенни по 

състав, но хетерогенни по структура. Изследванията са проведени при предположение, 

че пробата от МЕНЧ е монодисперсна, като взаимодействие между последните няма.  

От числените пресмятания за такъв тип МЕНЧ могат да се направят следните из-

води: 

1) Основен принос в локалното електрично поле създава фероелектричната под-

система в сравнение с полето, създадено от спин-асистираната поляризация. Ако имаме 

МЕНЧ, в която се наблюдава само спин-асистирана поляризация под FМ
CT  при така из-

браните параметри на моделната система, генерираното поле ще е 5 – 6 пъти по-малко в 

сравнение с генерираното от МФ наночастица, при която се наблюдава спонтанна поля-

ризация (вж. фиг. 5 и фиг. 9). Това означава, че за МЕНЧ трябва да се използват такива 

съединения, при които освен спин-асистирана поляризация има и спонтанна поляриза-

ция, която се дължи на фероелектрично подреждане при температури, по-високи от тем-

пературата на магнитния фазов преход. 

2) Външно магнитно поле ,
z

H  приложено по посока на оста на най-лесно намаг-

нитване (z-оста), благоприятства генерирането на допълнително електрично поле, докато 

поле 
xH , перпендикулярно на оста на най-лесно намагнитване, въпреки наличие на маг-

нитно подредена фаза и МЕ-взаимодействие, не благоприятства генерирането на допъл-

нително електрично поле, като с нарастването на 
xH  E  намалява. Следователно ефек-

тивното генериране на локално електрично поле от МЕНЧ, която си взаимодейства с 

постоянно магнитно поле, зависи от ориентацията на последното по отношение на оста 

на най-лесно намагнитване на частицата (вж. фиг. 13). Този извод е много важен, защото 

пробата е съставена от много наночастици и въобще не е ясно как са ориентирани техни-

те оси на най-лесно намагнитване по отношение на приложеното външно магнитно поле. 

В пробата се очаква да има разброс от стойности на генерираното локално електрично 

поле, като тази девиация може да достигне до 16 пъти, което означава намаляване на 

ефективността на магнетоелектропорацията. 

3) Установена е нелинейна зависимост на МЕ-коефициент 
HE  от стойностите на 

приложеното външно магнитно поле. Максимизирането на HE  става при крайна стой-

ност H като: 

а) при външно магнитно поле, приложено по оста на най-лесно намагнит-

ване (z-оста), ,HE tot  и ,  HE   (фиг. 14) имат положителен знак.  
z

H ще генерира елект-

рично поле по посока на полето, генерирано от спонтанната поляризация, т.е. ще увели-
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чи ефекта на локалното електрично поле. МС-механизъм стабилизира фероелектричната 

фаза, водейки до нарастване на поляризацията на МЕНЧ, докато антисиметричният ме-

ханизъм я дестабилизира и води до намаляване на поляризацията, свързана с магнитното 

подреждане.  

б) при поле, приложено перпендикулярно на оста на най-лесно намагнит-

ване, 
,HE tot  и 

,  HE 
 (фиг. 16) имат отрицателен знак. Това означава, че при поле 

xH  

се генерира електрично поле по посока, обратна на полето, генерирано от спонтанната 

поляризация и това ще намали ефекта на локалното електрично поле. При тази конфигу-

рация МС-механизъм дестабилизира фероелектричната фаза, водейки до намаляване на 

поляризацията на МЕНЧ, докато антисиметричният механизъм я стабилизира и води до 

нарастване на поляризацията, свързана с магнитното подреждане. 

4) С нарастване на степента на дотиране стойността на 
HE  нараства, достигайки 

до насищане (фиг. 19). Това означава, че имаме крайна стойност на степента на дотира-

не, водеща до максимизиране на 
HE , която при конкретни съединения може да бъде 

предсказана с представения модел. 

5) При поставените ограничения за размери на наночастиците  25  nmd   ролята 

на повърхнинните ефекти е забележителна. 
HЕ  е чувствителен към размера като: 

а) ако повърхнинният слой има нетен локален магнитен момент, то 
HЕ  

нараства с намаляване размера на МЕНЧ; 

б) ако повърхнинният слой е „магнитно-мъртъв“ или обменните взаимо-

действия в обвивката намаляват по големина, то 
HЕ  намалява с намаляване на размера 

на МЕНЧ. 

6) МЕНЧ, в които освен спин-асистирана поляризация се наблюдава и спонтанна 

такава са по-подходящи за метода на магнитната електропорация от тези, в които е на-

лице само подреждане на електричните диполи, благодарение на магнитен фазов преход 

във фрустрирани системи. 

Числените резултати са сравнени с експериментални данни и е установено добро 

качествено съвпадение. Това е ясен критерий за адекватността на приложения теорети-

чен модел, направените приближения и пресмятания.  
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PHYSICAL ORIGIN OF MAGNETOELECTROPORATION. 

NUMERICAL CALCULATIONS AND DISCUSSION 
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ABSTRACT 

Based on the model presented in part I of this research [1], the polarization of the 

magnetoelectric nanoparticles, the local electric field generated by them and the magnetoelectric 

coefficient 𝛼𝐻𝐸 as a function of the external magnetic field, temperature, degree of doping and 

the size of the nanoparticle are numerically calculated. The obtained results are in good 

agreement with experimental data. Numerical simulations were performed for a model of a 

spherical, cuboctahedral, structurally heterogeneous magnetoelectric nanoparticle composed of 

a core and a shell. The calculations are made for non-interacting magnetoelectric nanoparticles 

with one and the same diameter (d = 25 nm). The obtained results are analyzed and explained 

from a physical point of view, taking into account the microscopic parameters of the system. 

For magnetoelectric nanoparticles with different structural formulas and different magnetoelectric 

interactions, the electric potential generated by them on the surface of the cell membrane and 

the magnetoelectric coefficient 𝛼𝐻𝐸 are calculated. Their applicability to the 

magnetoelectroporation method is evaluated. 
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