Катионное упорядочение и магнитные свойства людвигитов Co3-xNixBO5.
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В данной работе мы приводим теоретическое исследование катионного упорядочения соединений Co3+Ni2+2-xCo2+xBO5 со структурой людвигита. В элементарной ячейке людвигита содержится 12 ионов переходных металлов, которые занимают четыре кристаллографические позиции: 2a, 2d, 4g и 4h.
[bookmark: _Hlk176979889]С помощью программного пакета Wien2K мы вычисляли полные энергии различных катионноупорядоченных конфигураций [1-3] для трех составов: Co3+Ni2+0,25Co2+1,75BO5, Co3+Ni2+0,5Co2+1,5BO5, Co3+Ni2+0,75Co2+1,25BO5. В первом составе Co3+Ni2+0,25Co2+1,75BO5 один ион кобальта замещается на ион никеля, во втором составе Co3+Ni2+0,5Co2+1,5BO5 два иона кобальта замещены ионами никеля, и в третьем составе Co3+Ni2+0,75Co2+1,25BO5 три иона кобальта замещены ионами никеля. В таблице 1 представлены расчеты разности энергий для конфигураций состава Co3+Ni2+0,75Co2+1,25BO5.
Таблица 1. Вычисленные разности энергий различных катионноупорядоченных конфигураций по отношению к конфигурации с самой низкой энергией для состава Co3+Ni2+0,75Co2+1,25BO5.
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В рамках первопринципного расчета энергий различных катионноупорядоченных конфигураций было выявлено, что ионы никеля предпочитают замещать ионы кобальта в позициях 2a и 4g.
Исследование магнитных свойств двух соединений Co3+Ni2+0,33Co2+1,67BO5 и Co3+Ni2+0,59Co2+1,41BO5 показали, что оба соединения являются ферримагнетиками и температуры магнитного упорядочения мало отличаются от температуры магнитного упорядочения Co3+Co2+2BO5.
Исследование выполнено при поддержке Российского научного фонда и Красноярского краевого фонда поддержки научной и научно-технической деятельности, проект № 23-12-20012 (https://rscf.ru/project/23-12-20012/).
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