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На основании соображений симметрии определен вид тензора дина
мической квадрупольной связи ядер с акустическими колебаниями в 
случае делокализации электронной плотности и присутствия ее на квад- 
рупольиом ядре. Введено минимальное количество констант, требуемое 
с точки зрения теории группы для учета этого обстоятельства. Обсужда
ется угловая зависимость ядерного акустического резонансного погло
щения в неионной модели кристаллического поля.

1. Акустическое резонансное поглощение ядер, обладающих электриче
скими квадрунольными моментами, в подавляющем большинстве случаев 
происходит через взаимодействие электрических квадруиольных моментов 
с наведенным звуком переменным градиентом электрического поля [1]. 
Гамильтониан этого взаимодействия вводится феноменологически. По 
аналогии с линейной теорией упругости, тензор-градиент Va?^ d 2V /  dxadxf 
потенциала электрического поля V на квадрупольном ядре связывается 
с тензором деформаций еаЭ посредством тензора четвертого ранга 5 аРуЛ. 
называемого тензором динамической квадрупольной связи:

5 ар.уВбуй.
V,*

Число независимых компонент тензора 5  определяется локальной сим
метрией кристаллического поля на ядре ([1 ] , § 5 ). Оказалось, что в ряде 
случаев гамильтониан основанный на соотношениях (1), неправильно 
описывает угловую зависимость акустического резопаисного поглощения 
при вращении образца в магнитном поле [2, 3 ]. Одно из объяснений этого 
расхождения состоит в том, что по разным причинам в образце не удается 
возбудить только одну колебательную моду, и наблюдаемая картина по
глощения складывается из поглощения нескольких мод.

При определении вида 5-тензора предполагалось, что потенциал на 
ядре удовлетворяет уравнению Лапласа AV =  Vxx +  Vyy 4- Vгг =  0. Это 
справедливо в тех точках, где отсутствуют заряды, создающие потенциал 
V. На квадруиольных ядрах уравнение Лапласа может иметь место толь
ко в ионной модели кристалла. Между тем совместный анализ опытных 
данных по ядерной релаксации и по акустическому резонансному погло
щению дает основания предполагать, что ионная модель не справедлива 
даже для таких соединений, как NaCl ([1 ] , § 30). Поэтому для установ
ления вида тензора 5  надо использовать уравнение Пуассона.

Ниже будут получены такого рода выражения для тензора 5  в кристал
лах различной симметрии.

2. Так как тензоры Уа? и eYf, симметричны, то тензор 5 aPv6 симметри
чен по двум первым и двум последним индексам. В этом случае удобно
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ввести обозначепия Фогта хх =  1, уу  =  2, zz  =  3, y z =  4, xz  =  5, ух =  6; 
тогда выражение (1) примет вид

отсюда видно, что тензор Shl имеет 36 компонент, среди которых есть, 
вообще говоря, зависимые. В предположении, что деформации кристалла 
приводят к появлению ненулевой плотпостп заряда на ядре, потенциал на 
ядре должен удовлетворять уравнению Пуассона:

Р,* +  Vm +  VУУ г г —  ^  у1, Sh i£ i —  У  R & h

*=123(.1

где Ri =  4n d p /  0е1у р — плотность заряда на ядре. В силу того что дефор
мации Ei могут быть произвольными, мы находим из выражения (3) 
шесть соотношений

£  (4)

Для кристаллов, принадлежащих к точечным группам высокой сим
метрии, число независимых компонент тензора S  меньше. Добров [4 ], 
используя свойства симметрии, определил вид тензора S  для различных 
точечных групп в случае R , =  0.

Чтобы найти матрицы S,d в случае R t Ф 0, нужно определить число 
констант R, и их вид для каждой конкретной симметрии поля. Рассмот
рим поле кубической симметрии, тогда =  Я 2 =  Лз =  Кроме того, 
можно показать, что =  Rb =  R* =  0. Действительно, совершим, напри
мер, поворот системы координат вокруг оси z  так, чтобы х  преобразова
лось в у', а у в — х'. Тогда в новой системе координат компоненты /?/, 
содержащие у один раз, изменят знак:

Но так как тензор Rt не должен изменяться при преобразованиях, входя
щих в группу симметрии поля на ядре, то

R yz =  —R X Z =  0, R* у =  - R х ’ у 1

Равенство пулю компоненты /?5 доказывается при рассмотрении вращения 
вокруг любой другой оси.

Таким образом, тензор Л/ имеет одну независимую компоненту R 
и соотношения (4) позволяют выразить шесть компонент тензора S  
через остальные. Дальнейшее исключение компонент тензора S  можпо 
произвести, псиользуя соображения симметрии, подобно тому как это 
было сделано Добровым [4 ]. Приводим окончательный вид матрицы для 
классов Т  и Th кубической симметрии

Su Sn R  — S n  — £12 0 0 0
R — S n  — S12 Sn S n 0 0 0

S  VI R  -  S n  - - S n  Sn 0 0 0
0 0 0 Su 0 0
0 0 0 0 s tt 0
0 0 0 0 0 ■Яи

Дополнительные элементы симметрии в классах Td 0 и 0* позволяют вы
разить Si2 через Sui S 12=  (Я —S i , ) / 2.
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3. Путем аналогичного рассмотрения можно найти вид матриц для 
полей другой симметрии. Выражением для матрицы S  с учетом соотно
шений (3) для случая, когда кристаллическое ноле не обладает симмет
рией, является

s  „ ftl2 *̂ 13
Sn S22 S23

$ki —- Ях - S u
s t l

— S2i ^2 --  S 12

5 42
£22 й 31 — s iz — 

S42

■S23 x

S6l S5 2 Ss2

S qi Se 2 Se 3

Su ft* ft*
s  24 2̂5 *̂ 28

* 4 - -«14- — S 2i ft& — 1̂5 "“  S25 ^e *— 1̂8 — •̂ 28
iS,44 Sd 5 4̂8 /

s  54 ft.55 £  58
0̂4 ft«5 *̂ 88

[ группы моноклинной симметрии (классы С2, С2Л И  Cifc) ,

S n  —
S n Sl 2 f t  13 0  0 ftl8
S  21 S 22 ft 23 0  0 s  28

Ri  -  s n — S^i s  12 — ft22 ft3 — ft*  *̂ 23 0 0 ft6 - f t * - f t
0 0 0 £44 £45 0
0 0 0 S  54 S  55 0

Sel ft82 ^63 0 - 0 ftee

26

При орторомбической симметрии (классы Z)2, С2и и D 2h)

? u ^ 1 2 S 13 0 0 0

?2 1 *^22 ^ 2 3 0 0 0

04
CQ105 r-i
CO104 « 3  5 l *  —  5 2 3 0 0 0

0 0 0 Я 4 4 0 0
0 0 0 0

£ 5 5
0

0 0 0 0 0 ^ e e

И, наконец, матрица S  для классов С3 и C3i тригональпой симметрии 
имеет вид:

S n S 1 2 f t l 3 1 4 s u S 1 8

S 1 2 S u f t * S 1 4 —  S l o —  f t i e

f t l  * ^ 1 1  —  S 1 2 f t l  -  f t * f t  1 2  f t a  —  2 5 1 3 0 0 0

S  4 , 1 5 4 1 0 ^ 4 4 S  4 Г > ^ 4 8

------ * ^ 4 8 ^ 4 6 0 * ^ 4 5 S 4 4 5 4 i

f t l 8 ^ 1 6 0
- f t * S u

S i x  S  , 2

2

(5)
Для получения 5-тепзоров других классов тригональпой, а также 

тетрагональной и гексагональной симметрии можно воспользоваться
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матрицей (5), внеся следующие изменения:
а) для классов C3v, D 3 и D3d надо положить $ 15 =  $ 1(5 =  $ 45 =  $ 46 =  0;
б) для классов C,IV, D2, D-, и Dkh тетрагональной симметрии положить

$14 =  $15 =  $i6 =  $;i =  $45 =  $46 =  0 и заменить ($ц $ 12) /  2 на $ 66»
в) для классов С4, $ 4 и С4Л тетрагональной симметрии положить 

$14 === $|5 =  $4i =  $ 4в == 0 и заменить ($и — $ 12) /  2 на $ве и —$ie на $ ig 
в первом столбце;

г) для классов Сс„ С31, и CGh гексагональной симметрии положить
$14 — $15 — $4i — $46 — 0;

д) для классов D 3hy CGvy D G и D GU гексагональной симметрии положить
$ 1 4  =  $ 1 5  =  $16 — $ 4 1  — $ 4 5  =  $ 4 6  =  0.

4. В предыдущем разделе па основании соображений симметрии был 
найден вид тензора динамической квадрупольной связи с учетом делока
лизации электронной плотности и присутствия ее на квадрупольном ядре 
и введено минимальное количество констант Rf, требуемое с точки зрения 
свойств симметрии для учета этого обстоятельства. Численные значения 
некоторых из них могут оказаться равными нулю. Параметры Ri пропор
циональны производным плотности заряда р по деформациям е/у и если 
в некоторых направлениях плотность р на квадрупольном ядре достигает 
экстремума, то соответствующие R/ =  0.

Экспериментальные измерения компонент тензора $ дают противоре
чивые результаты, о чем можно судить по таблице 1 в работе [5],  где 
представлены значения компонент $-тензора $ц  и $ 44, измеренных различ
ными методами в монокристалле NaCl. Измерения компонент $-тензора 
в работе [5] осуществлялись посредством возбуждения, ультразвуком 
уровней ядерной магнитной энергии во вращающейся системе координат. 
По мнению авторов работы [5],  этот метод имеет большие преимущест
ва, так как позволяет использовать низкие (порядка нескольких кило
герц) звуковые частоты. Во всяком случае, определенные в работе [5] 
значения $ и  и $ 44 хорошо согласуются с теоретическими значениями, по
лученными при учете эффектов перекрытия и ковалентности [6, 7], 
и сильно отличаются от теоретических предсказаний ионной модели. Это 
обстоятельство свидетельствует о необходимости учитывать делокализа
цию электронной плотности, что, собственно, и было сделано в предшест
вующем разделе.

Отметим, какие изменения в угловую зависимость ядерного акустиче
ского резонансного поглощения в кубических кристаллах вносит параметр 
R. В случае продольных акустических колебаний, распространяющихся 
вдоль оси с4, параметр R  не входит в вероятность акустических переходов. 
Эксперименты Болефа и Мейеса [ 8 ], выполненные таким образом, пока
зали хорошее согласие эмпирической и теоретической зависимости аку
стического поглощения от угла 0 между направлением распространения 
звука и магнитным полем.

В случае продольных колебаний, распространяющихся в направлении 
[ 1 , 1 , 0 ] вероятность резонансного акустического перехода Ат, =  2 равна:

W 2 ~  { $ 4 4  + 7 4 $ п  -  ЧаЯ + ($44 -  74$,. +  VaR)  sin2 0}2.

Изучая монокристалл NaCl при таком направлении звука, Тейлор и 
Бломбсрген не обнаружили угловой зависимости и предположили, что 
компоненты тензора $  удовлетворяют условию изотропии $ц / $44 — 7*. 
В нашем случае условие изотропии приобретает вид 4$44 — 3$ц +  R  =  0.

Расхождение эмпирических и теоретических угловых зависимостей, 
наблюдаемое в металлах 3], можно отнести за счет неквадрупольного 
механизма релаксации [9 . Квадрупольный момент ядра в металле взаи
модействует помимо прочего с электронами проводимости, плотность
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которых на ядрах, как известно из изменений сдвига Найта, отлична от 
нуля. Угловая зависимость поглощения для этого механизма, отличаю
щаяся от даваемой ионной моделью, должна также учитываться при объ
яснении экспериментов.

Авторы благодарят В. А. Шутилова за обсуждение работы.
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