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Spin-orbit coupling plays significant role in formation of non-trivial magnetic structure 

in modern materials. In this work the anisotropic characteristics of low-dimensional mag-

nets Ba3Cu3Sc4O12 and Ba3Cu3In4O12 were studied by using Wannier functions techniques, 

quantum Monte Carlo simulations and modeling the spectra of neutron diffraction. As a re-

sult, the ground states were found, which are in consistent with experimental features.  

 

Спин-орбитальное взаимодействие является причиной возникновения мно-

гих интересных особенностей в конденсированных средах. Особенно можно 

отметить его фундаментальную роль в низкоразмерных системах, в которых со-

четание эффектов фрустрации и анизотропии приводят к нетривиальным маг-

нитным упорядочениям. 

Соединения Ba3Cu3Sc4O12 и Ba3Cu3In4O12 представляют собой системы ква-

зиодномерных цепочек купратов, состоящих из плакеток CuO4. Эксперимен-

тально было выяснено, что в системах существует дальний антиферромагнит-

ный порядок [1], а качестве основного состояния может выступать неколлине-

арная магнитная структура, возникающая из-за спин-орбитального взаимодей-

ствия [2]. Подтверждение или опровержение этих данных возможно последую-

щим построением и решением микроскопической магнитной модели перво-

принципными методами.  

На первом этапе данной работы была рассчитаны электронные структуры в 

рамках функционала электронной плотности, получены параметры изотропных 

обменных взаимодействий между атомами меди в формализме функций Ванье. 

Анизотропные характеристики были оценены по теории возмущения. Затем по-

строенные спиновые модели были решены в классическом пределе, а также 

квантовым методом Монте-Карло (QMC). Полученные термодинамические ха-

рактеристики, такие как магнитная восприимчивость, значения температур фа-

зовых переходов находятся в хорошем согласии с экспериментом. Анализ ани-

зотропии моделей, в свою очередь, позволяет предположить, что системы пред-

ставляют собой совокупность ферромагнитных цепочек с дальним антиферро-
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магнитным порядком, а спины у атомов меди в пределах цепочки направлены 

по оси z (Рис.1, слева). Эти данные подтверждаются картинами намагниченно-

сти и спектрами нейтронного рассеяния (Рис.1, справа).  
 

 
Рис.1 Слева - спектры нейтронного рассеяния, магнитной восприимчивости и карти-

ны намагниченности в сравнении с экспериментами. Справа - вид основного состоя-

ния квазиодномерных систем. 
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On the basis of the eikonal approximation the energy losses of fast light ions at colli-

sions with atoms are considered. It is shown that the charge of the ion's nucleus has a no-

ticeable effect on the value of internal stopping power due to the excitation of the electron 

shells of the ion at low impact velocity. 
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