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Приведено детальное исследование локальной магнитной анизотропии редкоземельных ионов в со-
единениях RFeAsO (R = Сe, Nd, Sm). Методом модифицированной теории кристаллического поля рас-
считаны энергетические уровни редкоземельных ионов и значения g-факторов; построены температур-
ные зависимости компонент магнитной восприимчивости и константы анизотропии 4-го порядка. 
Предложена методика определения «легкого» направления магнитного момента. Расчеты показали, что 
«легкими» направлениями магнитных моментов ионов Ce3+ и Nd3+ в ортофазе являются оси [100] и [010]
соответственно, в тетрафазе ось [110] является «легкой» для обоих ионов. В случае Sm3+ «легким» на-
правлением является ось [001] вне зависимости от симметрии фазы. 

Наведено детальне дослідження локальної магнітної анізотропії рідкісноземельних іонів в сполуках 
RFeAsO (R = Сe, Nd, Sm). Методом модифікованої теорії кристалічного поля розраховано енергетичні 
рівні рідкісноземельних іонів та значення g-факторів; побудовано температурні залежності компонент 
магнітної сприйнятливості і константи анізотропії 4-го порядку. Запропоновано методику визначення 
«легкого» напрямку магнітного моменту. Розрахунки показали, що «легкими» напрямками магнітних 
моментів іонів Ce3+ та Nd3+ в ортофазі є вісі [100] та [010] відповідно, у тетрафазі вісь [110] є «легкою»
для обох іонів. У разі іону Sm3+ «легким» напрямком є вісь [001] незалежно від симетрії фази.

PACS: 75.30.Gw Магнитная анизотропия; 
71.70.Ch Расщепление уровней кристаллическим полем; 
75.10.Dg Теория кристаллического поля и спиновый гамильтониан. 

Ключевые слова: редкоземельные оксипниктиды, модифицированная теория кристаллического поля, од-
ноионная магнитная анизотропия. 

1. Введение

В настоящее время исследования магнитной анизо-
тропии как экспериментальными, так и теоретически-
ми методами представляет собой сложную и не до 
конца решенную задачу. Толчком к возобновлению 
интереса к данной проблеме в последнее время послу-
жило появление ряда технологий получения соедине-
ний с наперед заданными магнитными свойствами [1]. 
В частности, появление методик синтеза материалов, 
объединяющих свойства 3d- и 4f-элементов, привело к 

созданию больших семейств интерметаллических со-
единений [2,3], нескольких классов железосодержащих 
оксипниктидов [4,5], семейств редкоземельных куби-
ческих и слоистых кобальтитов [6], различных компо-
зитных составов и т.д. Магнитные характеристики этих 
материалов во многом определяются особенностями 
локальной магнитной анизотропии редкоземельного 
элемента, а также характером взаимодействия редко-
земельных и переходных элементов, входящих в со-
став соединения. Особенностью этого взаимодействия 
является то, что взаимодействуют две магнитные сис-
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темы различной природы. С одной стороны — редко-
земельная магнитная подсистема, образованная лока-
лизованными 4f-электронами. С другой стороны — 
магнитная подсистема, образованная переходными 
элементами с зонными 3d- или 4d-электронами. 

Природа магнитной анизотропии и характер взаи-
модействия магнитных ионов с кристаллической мат-
рицей определяются структурой магнитного момента 
иона. Орбитальный момент d-ионов в кристалле «за-
морожен» частично или полностью, следовательно, 
магнитный момент d-иона определяется величиной его 
спина. Между тем спины электронов сами по себе не 
взаимодействуют с кристаллическим полем, а следова-
тельно, не «чувствуют» анизотропии кристалла. Маг-
нитная анизотропия 3d-иона возникает за счет частич-
ного размораживания орбитальных моментов спин-
орбитальным взаимодействием. В отличие от d-ионов 
спин-орбитальное взаимодействие в 4f-магнетиках 
(или орбитальных магнетиках) много больше энергии 
кристаллического поля. Это связано с тем, что валент-
ные 4f-электроны, занимающие внутренние оболочки, 
экранированы заполненной оболочкой 5s25p6 и, следо-
вательно, слабо связаны с полем лигандов. Магнитная 
анизотропия орбитальных магнетиков обусловлена 
анизотропией орбитальных состояний 4f-электронов и 
определяется энергией полных атомных моментов 
редкоземельных ионов в кристаллическом поле. Кри-
сталлическое поле создает локальную ось легкого на-
магничивания, вдоль которой ориентируется магнит-
ный момент в отсутствие внешних и внутренних 
магнитных полей. 

Взаимодействие двух магнитных подсистем с раз-
ными типами локальной магнитной анизотропии приво-
дит к разнообразию магнитных свойств соединений, 
нетривиальным фазовым диаграммам, а также к неожи-
данным эффектам в экстремальных условиях. Напри-
мер, в железосодержащих оксипниктидах RFeAsO (R — 
редкоземельный элемент) понижение температуры либо 
увеличение внешнего давления индуцируют серию 
структурных и магнитных фазовых переходов. Дефор-
мация кристаллической структуры, магнитное упорядо-
чение или, напротив, подавление магнитного порядка, а 
также возникновение сверхпроводящего состояния раз-
делены по температуре, однако, несомненно, коррели-
руют между собой [7,8]. 

2. Температурно-индуцированный структурный 
фазовый переход в RFeAsO 

Cоединения RFeAsO имеют квазидвумерную кри-
сталлическую структуру (рис. 1 для LaFeAsO [9]), ко-
торая образована чередующимися молекулярными 
слоями FeAs и RO, уложенными вдоль оси с, что пре-
допределяет сильную анизотропию сверхпроводящих 
и магнитных свойств образцов. При обычных условиях 

стехиометрический железосодержащий оксипниктид 
RFeAsO кристаллизуется в тетрагональной сингонии с 
пространственной группой симметрии P4/nmm. Эле-
ментарная ячейка содержит две формульные единицы 
Z = 2, а ионы занимают следующие кристалло-
графические позиции: R — 2с (1/4, 1/4, zR), Fe — 
2b (3/4, 1/4, 1/2), As — 2c (1/4, 1/4, zAs), O — 
2a (3/4, 1/4, 0) (см. рис. 1). 

Слой FeAs состоит из квадратной сетки атомов же-
леза, каждый из которых окружен четырьмя атомами 
мышьяка так, что координационные комплексы атомов 
железа представляют собой сжатые по оси с тетраэдры 
[FeAs4]10– c ковалентной связью Fe–As. Таким обра-
зом, слой FeAs состоит из сопряженных тетраэдров, 
расположенных в плоскости ab. В свою очередь редко-
земельные ионы R восьмикратно координированы че-
тырьмя атомами мышьяка из слоя FeAs и четырьмя 
атомами кислорода. Координационные комплексы 
редкоземельных ионов представляют собой искажен-
ные квадратные антипризмы [R(OAs)4]17–, форми-
рующие в плоскости ab слой RO, связанный со слоем 
FeAs посредством ионов As. Связь между R-ионами и 
лигандами имеет ионный характер, поэтому связь ме-
жду слоями FeAs и RO также представляется ионной. 

При понижении температуры недопированный 
RFeAsO испытывает структурный фазовый переход, 
меняя тетрагональную симметрию на орторомбическую 
с пространственной группой Cmma. При этом увеличе-
ние ионного радиуса редкоземельного элемента приво-
дит к понижению температуры перехода (табл. 1). 

Рис. 1. (Онлайн в цвете) Кристаллографическая структура не-
сверхпроводящего железосодержащего оксипниктида LaFeAsO. 
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3. Расчет кристаллических уровней энергии ионов 
R3+ методом МТКП 

В настоящей работе методом модифицированной 
теории кристаллического поля (МТКП) [18,19] рассчи-
таны уровни энергии крамерсовых ионов Ce3+, Nd3+ и 
Sm3+, помещенных в координационный комплекс 
[R(OAs)4]17–. Расчеты выполнялись на основе структур-
ных данных, полученных в работах [10,12,15]. 

Прежде всего напомним, что трехвалентные ионы 
Се3+, Nd3+ и Sm3+ имеют электронные конфигурации 

1 34 ,  4f f  и 54 f  соответственно. Их основные состоя-
ния описываются термами 2F, 4I и 6H, которые расщеп-
ляются спин-орбитальным взаимодействием на мульти-
плеты. Единственный терм иона церия — терм 2F — 
расщепляется на два мультиплета (базисный 2F5/2 и воз-
бужденный 2F7/2), разнесенных относительно друг друга 
на 2253 см–1 [20]. Базисный терм 4I иона Nd3+ расщепля-
ется на четыре мультиплета с энергиями 4I9/2 (0 см–1), 
4I11/2 (1880 см–1), 4I13/2 (3860 см–1) и 4I15/2 (5910 см–1) 
[21], тогда как базисный терм свободного трехва-
лентного самария расщепляется на шесть мультипле-
тов, отвечающих следующим значениям энергий: 
6H5/2 — 0 см–1, 6H7/2 — 1080 см–1, 6H9/2 — 2290 см–1, 
6H11/2 — 3610 см–1, 6H13/2 — 4990 см–1, 6H15/2 — 
6470 см–1 [21]. 

Расчет спектра предполагает решение уравнения 
Шредингера в рамках одноконфигурационного при-
ближения с гамильтонианом в форме 0

ˆ ˆ ˆ,H H V= +  в 
котором оператор 0Ĥ  представляет собой кинетиче-
скую и потенциальную энергию внутренних и внеш-
них валентных электронов в поле ядра с зарядом Z, а 
также энергию взаимодействия внешних и внутрен-
них электронов между собой. Возмущающий потен-
циал V̂  — операторная сумма электрон-электронного 

ˆ( )eeV  и спин-орбитального ˆ( )soV  взаимодействий ва-
лентных электронов. 

Заметим, что расстояния между мультиплетами оп-
ределяются спин-орбитальным взаимодействием ŝoV =  

1
( )( , )

n

i i i
i

r
′

=
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4 f
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которая вычисляется по формуле 

 
( )( )

2 22
eff

32 1 1/2
nl

Z Z
n l l l

−βα
ξ =

+ +
,  

где параметры Zeff и β подбирались для каждого редко-
земельного иона таким образом, чтобы рассчитанные 
энергии мультиплетов как можно точнее совпадали с 
экспериментальными уровнями [21], а расчетные зна-
чения одноэлектронных констант спин-орбитального 
взаимодействия 

3R
4 f

+
ξ  — с их экспериментально полу-

ченными аналогами (табл. 2). Отметим, что, в отличие 
от эффективного заряда ядра 3d-иона, Zeff редкозе-
мельного иона в дальнейших расчетах остается посто-
янной величиной и не коррелирует с изменением кри-
сталлического поля. 

В кристаллическом поле, создаваемом ионами ки-
слорода и мышьяка в координационных комплексах 
[R(OAs)4]17–, спин-орбитальные мультиплеты испы-
тывают слабое штарковское расщепление, поскольку 
заполненная оболочка 5s25p6 сильно экранирует заря-
ды лигандов, уменьшая влияние кристаллического 
поля. Тем не менее низкосимметричное кристалличе-
ское поле полностью снимает орбитальное вырожде-
ние во всех трех случаях, оставляя нерасщепленными 
крамерсовы дублеты. Мы рассчитали уровни энергии, 
возникающие при расщеплении кристаллическим по-
лем, при следующих наборах параметров: в случае 

Се3+ — для тетрагональной фазы 
2O 3

eff (Ce ) 0,196g
− + = −  и 

3As 3
eff (Ce ) 0,294,g

− + = −  для орторомбической фазы 
2O 3

eff (Ce ) 0,198g
− + = −  и 

3As 3
eff (Ce ) 0,297g

− + = −  (см. 

рис. 2). В случае Nd3+ и Sm3+ эффективные заряды 
лигандов, подобранные для обеих фаз, составили: 

Таблица 1. Структурные параметры в фазе P4/nmm и температуры структурного перехода для RFeAsO 

RFeAsO a = b, Å c, Å TS, К 
CeFeAsO 3,9959 [10] 8,6522 [10] 158 [10] 
PrFeAsO 3,9771 [11] 8,6057 [11] 153 [11] 
NdFeAsO 3,9611 [12] 8,5724 [12] 150 [13] 
SmFeAsO 3,9390[14] 8,4980 [14] 158 [7] 
GdFeAsO 3,9081 [15] 8,4122 [15] 135 [16] 
TbFeAsO 3,9043 [17] 8,4081 [17] 126 [16] 

 

Таблица 2. Экспериментальные [22] и расчетные значения 
констант спин-орбитального взаимодействия. Параметры Zeff 
и β для ионов R3+ 

Ce3+ Nd3+ Sm3+ 

expξ  = 640 см–1 expξ = 885 см–1 expξ = 1080 см–1 

calsξ  = 643см–1 calsξ = 884 см–1 expξ = 1078 см–1 

effZ  = 11,85 effZ  = 12,45 effZ  = 13,05 
β  = 0,114 β  = 0,076 β  = 0,045 
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2O 3
eff (Nd ) 1, 4g

− + = −  и 
3As 3

eff (Nd ) 2,1g
− + = −  для Nd3+, 

2O 3
eff (Sm ) 0,26g

− + = −  и 
3As 3

eff (Sm ) 0,39g
− + = −  для Sm3+. 

Заметим, что коэффициент экранирования для обоих 
типов лигандов предполагался одинаковым. 

Видно, что подобранные значения зарядов лигандов 
для Се3+ дают довольно большие отклонения от экспе-
риментальных значений (23% (P4/nmm) и 29% 
(Cmma)), полученных методом неупругого рассеяния 
нейтронов на CeFeAsO [23]. Возможно, причина воз-
никшей ошибки связана с одноконфигурационным 
приближением, в рамках которого решается задача. 
Дело в том, что 14 f -электрон иона Се3+ обладает спо-
собностью легко переходить в состояние 5d1 и, следо-
вательно, для большей точности расчетов необходимо 
решать многоконфигурационную задачу. Кроме того, 
на основании зонных расчетов, выполненных в рабо-
тах [24–26], обнаружен эффект сильной гибридизации 
между 3d- и 4f-орбиталями. Последнее может быть 
причиной не только исключительно сильного взаимо-
действия между редкоземельной и железосодержащей 
подсистемами [7], но и приводить к смещению уров-
ней энергии по отношению к «чистым» состояниям. 

В тех случаях, когда уровни энергии не измерены 
экспериментально, величины эффективных зарядов ли-
гандов можно определить, моделируя поведение темпе-
ратурного хода восприимчивости. В частности, в рабо-
тах [8,27–29] измерены температурные зависимости 
восприимчивостей для соединений CeFeАsO, NdFeAsO 
и SmFeAsO в тетрагональной и орторомбической фазах. 

4. Определение «легкого» направления магнитного 
момента редкоземельного иона R3+ в RFeAsO  

Как правило, для исследования магнитной анизо-
тропии парамагнитного иона используется традицион-
ная теория кристаллического поля, в рамках которой 

энергия иона в локальном кристаллическом поле опи-
сывается спиновым гамильтонианом [30] 

 2ˆ B ij i j B ij i j ij i jH g H S H H D S S= µ + µ Λ + ,   , , ,i j x y z= .  

В первом порядке теории возмущений орбитальные 
степени свободы в данном гамильтониане полностью 
исключены. Однако во втором порядке их вклад опре-
деляется компонентами тензора Λij [31]. Первое сла-
гаемое соответствует зеемановской энергии, причем 
тензор g-факторов gij = 2(δij + λΛij) зависит от констан-
ты спин-орбитального взаимодействия λ. Второе сла-
гаемое описывает энергию ван-флековского парамаг-
нетизма, третье представляет собой энергию локальной 
магнитной анизотропии, характеризуемую тензором 
Dij = λ2Λij. Заметим, что симметрия кристаллического 
поля определяет симметрию g-тензора, тензоров Λij и 
Dij, а также количество коэффициентов, с помощью 
которых можно однозначно охарактеризовать спектр 
парамагнитного резонанса. Исходя из этого, основная 
задача как эксперимента, так и теории — определение 
констант спинового гамильтониана. Однако для ком-
плексов с низкой симметрией количество таких кон-
стант сильно увеличивается, что при недостатке кри-
сталлографических данных неизбежно приводит к 
математическим и экспериментальным трудностям. 

Для исследования локальной анизотропии редкозе-
мельных ионов в соединениях RFeAsO (R = Сe, Nd, 
Sm) были построены температурные зависимости ком-
понент магнитной восприимчивости χσρ(T) ионов Се3+, 
Nd3+ и Sm3+ для обеих кристаллографических фаз 
(рис. 3). В случае орторомбической симметрии соот-
ношение между величинами компонент восприимчи-
вости указывает направление «легкой» оси. Используя 
рассчитанные значения энергий ( )i σε  каждого уровня 
в поле Hσ, записываем свободную энергию в виде 

 ( )
1

ln exp ( / )
N

i
i

F kT kTσ
=

= − −ε∑ .  

Пользуясь стандартными формулами для магнитного 
момента ( / )M F Hσ σ= −∂ ∂  и восприимчивости ( σρχ =  

2 / ,F H Hσ ρ= −∂ ∂ ∂  где σ, ρ = x, y, z), получаем, что в 
орторомбической фазе (T < TS) все три диагональные 
компоненты восприимчивости различны и между ними 
выполняются следующие соотношения: для Се3+ — 
χxx > χyy > χzz, для Nd3+ — χyy > χxx > χzz, для Sm3+ — 
χzz > χxx > χyy. Таким образом, поведение температур-
ных зависимостей компонент магнитной восприимчи-
вости ионов Се3+, Nd3+ и Sm3+ приводит к однознач-
ному выводу, что в ортофазе одноосная магнитная 
анизотропия выстраивает магнитные моменты в на-
правлениях х, y и z соответственно. 

На рис. 3 видно, что в фазе P4/nmm тензор воспри-
имчивости χ̂  всех трех ионов имеет две отличные от 

Рис. 2. Схема расщепления экспериментальных и расчетных 
уровней энергии ионов Ce3+, Nd3+ и Sm3+, помещенных в 
координационный комплекс [R(OAs)4]17–. 
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нуля компоненты: χxx = χyy = χ⊥ и χzz = χ||. При этом в 
случае ионов Се3+ и Nd3+ выполняется соотношение 
χ|| > χ⊥, тогда как в случае Sm3+ — χ⊥ > χ||. Следова-
тельно, первые два иона в тетрафазе можно считать 
легкоплоскостными, а плоскость xy — «легкой» плос-
костью, тогда как ион самария — легкоосным, а ось 
z — «легкой» осью. 

Для более точного определения направления магнит-
ного момента R3+-иона в тетрагональной фазе рассчита-
ны температурные зависимости константы анизотропии 
4-го порядка K4 [32]. Температурные зависимости кон-
стант анизотропии 4-го порядка K4(T), рассчитанные 
для ионов Се3+ и Nd3+ (см. рис. 4), отрицательны во 
всем температурном диапазоне. Это говорит о том, что в 
обоих случаях в фазе P4/nmm «легкой» осью выступает 
ось [110]. 

В данной работе для определения «легкой» оси ред-
коземельного иона предлагается следующая схема ис-
следования, в основе которой лежит модифицирован-
ная теория кристаллического поля: 

1. Используя кристаллографическую структуру ис-
следуемого соединения, методом МТКП рассчитыва-
ются уровни энергии редкоземельного иона в коор-

динационном комплексе. На основе полученных зна-
чений энергии рассчитываются величины эффектив-
ных g-факторов. 

2. Производим процедуру восстановления ĝ -тензора. 
Приводя ĝ -тензор к диагональному виду, получаем 
матрицу поворота, составленную из направляющих ко-
синусов, которая позволяет определить расположение 
компонент ĝ -тензора относительно кристаллографиче-
ских осей. 

3. Одна из компонент ĝ -тензора соответствует мак-
симальному значению g-фактора иона в заданном ок-
ружении. Направление магнитного поля, соответст-
вующее этой компоненте, является искомой «легкой» 
осью локальной анизотропии. 

Значения g-факторов иона Се3+, рассчитанные с по-
мощью МТКП, представлены в табл. А1 Приложения. 
Значения ĝ -тензоров для первого дублета представлены 
в первой строке табл. 3. Расчет матрицы поворота пока-
зывает, что в тетрагональной фазе магнитный момент 
иона Се3+ лежит в плоскости xy, которая в данном случае 
является «легкой». Результаты расчета методом МТКП 
ĝ -тензора в орторомбической фазе приводят к очевид-
ному выводу, что «легким» направлением для магнит-
ных моментов иона Се3+ является ось x. Заметим, что 
исследование эволюции магнитных структур в цериевой 
и железной подрешетках монокристалла CeFeAsO, вы-
полненное в работе [33] методом дифракции нейтронов, 
а также методом рентгеновского резонансного магнит-
ного рассеяния, подтверждают полученный результат. 

Значения g-факторов, рассчитанные для термов 4I9/2 и 
6H5/2 ионов Nd3+ и Sm3+ соответственно, помещены в 
табл. А2 и А3 Приложения. Значения ĝ -тензоров для 
первых дублетов представлены во второй и третьей стро-
ках табл. 3. Анализ результатов позволяет сделать вывод, 
что в тетрагональной фазе магнитный момент Nd3+ рас-
полагается в плоскости xy, а в орторомбической фазе 
предпочитает направление [010]. Последний результат 
подтвержден исследованиями кристаллической и маг-
нитной структуры монокристаллического NdFeAsO ме-
тодом дифракции нейтронов в работе [12]. 

Рис. 3. (Онлайн в цвете) Температурные зависимости компонент магнитной восприимчивости, рассчитанные для ионов Се3+ (а); 
Sm3+ (б); Nd3+ (в). 

Рис. 4. Температурные зависимости констант анизотропии 
четвертого порядка K4(T), рассчитанные для ионов Се3+ и 
Nd3+ в фазе P4/nmm. 
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Что касается иона Sm3+, его магнитный момент 
вне зависимости от типа кристаллографической фазы 
направлен вдоль оси z, что полностью подтверждает 
наши предыдущие выводы, сделанные на основе ана-
лиза χσρ(T). Кроме того, отметим, что представленные 
результаты согласуются с результатами эксперимен-
тов по исследованию поведения магнитного момента 
иона Sm3+ в работе [34]. 

5. Выводы 

Используя изложенную методику, рассчитаны эф-
фективные значения g-факторов иона R3+ в разных кри-
сталлографических фазах, восстановлены и диагонали-
зованы компоненты ĝ -тензоров для всех дублетов, а 
также исследована температурная эволюция таких инте-
гральных магнитных характеристик соединения, как 
восприимчивость χ(T) и константа магнитной анизотро-
пии K4(T). 

Предложена методика определения локальной ани-
зотропии с помощью матриц поворота, переводящих 

ĝ -тензор, компоненты которого ориентированы вдоль 
кристаллографических осей, к диагонализованному ви-
ду. Результаты, полученные с помощью данной методи-
ки, согласуются с выводами, основанными на расчете 
компонент тензора восприимчивости. «Легкими» на-
правлениями магнитных моментов ионов Се3+ и Nd3+ в 
ортофазе являются оси [100] и [010] соответственно. В 
тетрафазе «легким» направлением в обоих случаях яв-
ляется ось [110] (рис. 5(а) и 5(б)). Учитывая, что в орто-
ромбической фазе система координат повернута на 45° 
относительно фазы P4/nmm, можно утверждать, что 
структурный переход не индуцирует поворот магнитно-
го момента этих ионов. В случае SmFeAsO «легким» 
направлением является ось [001] вне зависимости от 
симметрии фазы (рис. 5(в)). 

Определение направления локальной анизотропии с 
помощью матриц поворота особенно удобно в случае 
низкосимметричного кристаллического поля, когда 
направление локальной анизотропии не совпадает с 
направлением кристаллографических осей. 

 

Таблица 3. Компоненты ĝ -тензоров, рассчитанные для нижних дублетов терма 2F иона Се3+, терма 4I иона 
Nd3+ и терма 6H иона Sm3+, в двух кристаллографических фазах 

ĝ -тензоры P4/nmm Cmma 

3Ce
ĝ +  

0,0601 0 0
0 0,0608 0
0 0 0,9876

 
 
 
  

 
2,6180 0 0

0 2,4902 0
0 0 0,8867

 
 
 
  

 

3Nd
ĝ +  

3,0405 0 0
0 3,0405 0
0 0 0,2584

 
 
 
  

 
2,9278 0 0

0 2,9752 0
0 0 0,4293

 
 
 
  

 

3Sm
ĝ +  

0,0730 0 0
0 0,0730 0
0 0 1,0257

 
 
 
  

 
0,0601 0 0

0 0,0608 0
0 0 0,9876

 
 
 
  

 

 

Рис. 5. (Онлайн в цвете) Направление магнитного момента редкоземельного иона в RFeAsO, обусловленное локальной магнит-
ной анизотропией: Се3+ (а); Nd3+ (б); Sm3+ (в). 
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В случае же высоких температур и близколежащих 
нижайших дублетов предпочтительно исследование 
температурных зависимостей восприимчивости. 

Работа выполнена в рамках программы Националь-
ной академии наук Украины «Фундаментальные во-

просы создания новых наноматериалов и нанотехноло-
гий» (проект № 53/17-Н), а также частично поддержана 
программой фундаментальных исследований Мини-
стерства образования и науки Украины (проект 
№ 0117U002360). 
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Local magnetic anisotropy of the rare-earth  
elements in iron-containing oxypnictides  

RFeAsO (R = Сe, Nd, Sm) 

O.V. Gornostaeva, K.V. Lamonova, S.M. Orel,  
and Yu.G. Pashkevich 

We report a detailed study of the single-ion mag-
netic anisotropy of the rare-earth ions in the RFeAsO 
(R = Сe, Nd, Sm). Energy levels and g-factor values, 
temperature dependences of magnetic susceptibility 
components and fourth-order anisotropy constant were 
calculated by modified crystal field approach. A 
method for determining the single-ion easy direction 
has been proposed. It was shown, that the Се3+ and 
Nd3+ ions easy directions in orthorhombic phase are 
[100] and [010], correspondently. In tetragonal phase 
the easy direction is [110] for the both ions. In the case 
of the Sm3+ ion the easy direction is [001] irrespec-
tively to the phase symmetry. 

PACS: 75.30.Gw Magnetic anisotropy; 
71.70.Ch Crystal fields level splitting; 
75.10.Dg Crystal field theory and spin 
Gamiltonian. 

Keywords: rare-earth oxypnictides, modified crystal 
field theory, single-ion magnetic anisotropy. 
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