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Обычное состояние- NaCl, кубический 

Структура и Морфология. 
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NanoWord, вюртцит, 
гексагональный, P63mc 
 

NanoWord, "цинковая обманка", 
кубический, F-43m 

структуры отличаются 
упаковкой слоев 

вюртцит 

"цинковая 
обманка" 

(Zn,Fe)S,  
"цинковая 
обманка"  

ZnS, вюртцит 
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Что мы  знаем о объектах исследований: 
HRTEM. 
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"цинковая обманка"  
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Характеризация, ALBA синхротрон. 
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Были рассчитаны ширины всех пиков 
(следующий слайд) 

Стандартный Fullprof, 
изотропная модель 

Аппроксимация, когда ширины все пиков 
варьируются независимо. 

Итак: присутствуют только наночастицы вюртцита и "цинковой обманки", 
примеси практически отсутствуют. 
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Результаты :  
 
1. Наночастицы вюртцита изотропны, тогда как наночастицы "цинковой 

обманки" имеют сильно анизотропную форму, 
2. В наночастицах вюртцита есть внутренние напряжения. 
 
Наночастицы вюртцита   x-ray    ~ 32(0.5) nm,  63 %,  
                 нейтроны ~ 28(1)   nm,   65 %, 
 
Наночастицы "цинковой обманки"    x-ray    ~ 13(0.5) nm,  37 %, 
             нейтроны ~ 15(1)   nm,   35 %.  
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Из уширения дифракционных пиков можно 
оценить: 
 
1. Размер (иногда форму), 
2. Внутренние напряжения. 
 
 ΔQ2 = ΔQ 2size + ΔQ 2straвs 
 
Size-effect   –   ΔQsize(Q) - constant 
Stresses (Δd/d)  –   ΔQstraвs(Q) ~ Q 

scattering vector qhkl.  

Размер наночастицы вдоль 
определенного направления 
L = λ·K/ ΔQsize 

вюртцит - изотропный размерный эффект. 

"цинковая обманка" – анизотропный размерный эффект. 
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 ILL, D1B. 
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Из положений ядерных рефлексов можно точно 
определить решетку и, следовательно, позиции 
магнитных рефлексов. 

Есть три основных магнитных  вклада: 
 
1. С волновым вектором k = [0, 0.456, 0] для наночастиц вюртцита - 

несоразмерная магнитная структура. 
 
2. С волновым вектором k = [0.5, 0, 0] в наночастицах "цинковой обманки", 

что означает соразмерную магнитную с ячейкой, которая является 
удвоенной химической. 

 
3. Вклад в ядерные рефлексы: волной вектор k = [0, 0, 0]  - может означать 

как ферромагнитную, так и антиферромагнитную структуру. 

1 

2 3 
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Что можно извлечь из температурной 
зависимости магнитных вкладов. 
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 Wurtzite incommensurate
 Zincblende
 contribution into nuclear peak

TN109(1) K     Beta = 0.28(4) 
TN108(3) K     Beta = 0.5 (Fix)
TN203(5) K     Beta = 0.5 (Fix)

1. Компоненты, которые соответствуют несоразмерному порядку и магнитной структуре, которая дает 
вклад в ядерный рефлекс, принадлежат одной  и той же магнитной решетке – температуры магнитных 
переходов  одинаковы. 
 

2. Видно, что критический индекс для несоразмерной структуры заметно меньше, чем для соразмерных 
структур в "цинковой обманке" и структуре, которая дает вклад в ядерный рефлекс в вюртците. 

Вблизи TN  магнитный момент ~ (T-TN)beta
.
   

(интенсивность  ~ (T-TN)2beta).
   

  
Параметр beta (критический индекс) - показатель 
размерности параметра порядка. 
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Магнитные структуры  в вю ртците. Что известно. 
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MnS 

В MnS реализуется порядок 3-го типа, что соответствует волновому 
вектору k = [0, 0.5, 0], с магнитным моментом вдоль гексагональной оси. 
 

k = [0, 0, 0] k = [0, 1/2, 0] 
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Что видно с первого взгляда: нейтронограмма от наночастиц вюртцита радикально отличается от 
нейтронограммы, измеренной для обычного образца (MnS со структурой вюртцита).   
 
 
1. Отсутствие некоторых характерных рефлексов. Другое соотношение интенсивностей. 

 
2. Вместо соразмерной магнитной структуры k = [0, 0.5, 0] наблюдается несоразмерная структура с 

k= [0, 0.4559(3), 0]. 

Нейтронограмма от наночастиц при 10 K.   

На расчетном месте ничего нет! 

MnS 

Работаем в ортогексагональной ячейке 
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Начнем со известной структуры, как в обычном образце, но вектором k= [0, 0.456, 0], вместо k= [0, 0.5, 0]. 
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Детальная магнитная структура в вю ртците.  

Симуляция  

Если перейти к другой моде, 
все выглядит лучше. 

Рефлекс 0 1.46 0 можно "занулить", если принять 
магнитный момент вдоль оси b (в базовой плоскости). 

Получаем магнитную структуру LSW. 
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Что делать с рефлексами, которые в обычной структуре вюртцита присутствуют, а у нас их нет? 

Детальная магнитная структура в вю ртците.  
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Анализ показывает, что такой форм-фактор имеет минимумы 
на "нужных местах",  если характерный размер ~ параметра 
решетки вдоль гексагональной  оси! 

Что, если принять существование некоего форм-фактора формы? Т.е. принять существование 
магнитных корреляций (или кластеров, доменов, …) с четкими границами? 

Детальная магнитная структура в вю ртците.  

Самое простое фурье-преобразование  ~ 𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠 𝑞𝑞𝑞𝑞
𝑞𝑞𝑞𝑞

2
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С другой стороны, простой анализ показывает, что на нейтронограмме есть только рефлексы с индексами 
hk0,  т. е.. достаточно двух индексов, что указывает на  двумерный характер магнитной структуры, причем 
слои, очевидно, должны быть перпендикулярны гексагональной оси . 

Детальная магнитная структура в вю ртците.  

Есть еще одно обстоятельство в 
пользу двумерной модели – 
температурная зависимость. 
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Магнитный момент~ exp(2πikrj+φ) φ = 0 

φ = 0.256 

r1 

r2 

Нарушение корреляций в фазах спиновых волн, которые "рождаются" на атомах с разными координатами 
по гексагональной оси может обеспечить квази-двумерность. 

Детальная магнитная структура в вю ртците. 
Фазовый фронт.  

φ = 0 

φ = k(r1-r2) = 0.256 

Эта магнитная структура соответствует нейтронограмме 
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Оказывается, что наблюдаемый вклад можно описать простой 
антиферромагнитной 3D-структурой (2-й тип по Corliss'у). 
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Магнитный вклад в вю ртците с k= [0, 0, 0].  
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Итак магнитная структура в наночастицы  вю ртцита:   
 
Две перпендикулярные компоненты:  
 
В базовой плоскости несоразмерный, квази-двумерный порядок, 
дальний только в плоскостях; магнитный момент ~ 4.0(2) µB; 
 
Вдоль гексагональной оси – простая антиферромагнитная структура, 
магнитный момент 2.0(1) µB. 

В плоскости (вид сверху) 

Вид сбоку 

Гексагональная ось с 
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В отличии от магнитной структуры в наночастицах вюртцита, магнитный порядок в 
наночастицах "цинковой обманки" более простой:  
 

̶ соразмерная, антиферромагнитная структура с k= [0.5, 0, 0],  
 

̶ соответствует 3-му типу магнитного порядка в fcc решетке, как в обычных образцах со 
структурой "цинковой обманки", 

  
̶ магнитный момент 2.3(3) µB, вдоль оси куба. 
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Итак, магнитный порядок в наночастицах со структурой вю ртцита и 
"цинковой обманки" полностью  определен. 

** рефлекс от ванадиевого контейнера 

** 

Результирующий профильный анализ 
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