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Трифлаты переходных металлов широко используются в качестве катализаторов в органическом синтезе, однако их магнитные свойства мало изучены. Кристаллическая структура безводного трифлата меди состоит из искаженных треугольных слоев октаэдров [CuO6] соединенных трифлатными группами (Рис. 1). В такой геометрии в структуре реализуются исключительно пути супер-суперобменного взаимодействия Cu2+—O—SVI—O—Cu2+. Хотя первичный анализ кристаллической структуры позволяет предположить плоско-треугольную спиновую подсистему, магнитные свойства изоструктурного Ag(CF3SO3)2  хорошо описываются одномерными антиферромагнитными S = ½ спиновыми цепочками, слабо взаимодействующими друг с другом [1].
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Рис. 1. Строение треугольных медных плоскостей в Cu(CF3SO3)2 и основные пути обменного взаимодействия между ионами меди

В этой работе мы представляем экспериментальные (магнитные измерения, измерения теплоемкости, ЭПР) и теоретические результаты DFT+U расчетов для безводного трифлата меди Cu(CF3SO3)2. Эта работа позволяет провести прямое сравнение обменных взаимодействий между магнитными ионами 3d9 и 4d9 в одном и том же окружении с практически эквивалентными обменными путями. 

Температурная зависимость магнитной восприимчивости и магнитной теплоемкости указывают на то, что магнитная подсистема соединения представляет собой слабосвязанные антиферромагнитные спиновые цепочки S = ½. Величина обменного взаимодействия в цепочках составляет J∥ = 21±1 К, в то время как межцепочечное взаимодействие оказывается значительно слабее. 

Результаты квантово-химических расчетов в пакете Quantum Espresso подтверждают выводы о природе магнитного обмена в соединении и дают оценку соотношения J∥/J⟂. 
Такое сильное различие при одинаковом пути обменного взаимодействия объясняется тем, что в результате Ян-Теллеровского расщепления 3d-орбиталей иона меди в кристаллическом поле, спаренные электроны на 3dz2 орбитали практически не участвуют в передаче магнитного обменного взаимодействия через апикальные лиганды. 

Работа выполнена при финансовой поддержке программы P220 Правительства Российской Федерации, проект № 075-15-2021-604. Работа выполнена с использованием оборудования Центра коллективного пользования сверхвысокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В. Ломоносова.
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