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Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 29 íîÿáðÿ 2007 ã., ïîñëå ïåðåðàáîòêè 4 ôåâðàëÿ 2008 ã.

Ïðîâåäåíî ýêñïåðèìåíòàëüíîå è òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ôàçîâîé äèàãðàììû ñèñòåìû

Mn2–xFexAs0,5P0,5. Îáíàðóæåíî ñóùåñòâîâàíèå àíòèôåððîìàãíèòíîé ôàçû äëÿ ñïëàâîâ ñ x � 0 7, . Ïîêàçàíî,

÷òî â íèçêîòåìïåðàòóðíîé ôàçå â îáëàñòè 0 5 0 8, ,� �x , êîòîðàÿ îáëàäàåò ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòüþ,

ìîãóò ñîñóùåñòâîâàòü ôåððîìàãíåòèçì è àíòèôåððîìàãíåòèçì. Ýòà ôàçà ìîæåò áûòü îïèñàíà êàê ñêîøåí-

íàÿ ôåððîìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà. Ðàññ÷èòàíà ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ñïëàâà Mn1,5Fe0,5As0,5P0,5 â ôåððîìàã-

íèòíîì è íåìàãíèòíîì ñîñòîÿíèÿõ. Ñîïîñòàâëåíèå ðàññ÷èòàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ìàãíèò-

íîãî ìîìåíòà ôîðìóëüíîé åäèíèöû ïîêàçûâàåò, ÷òî ÷èñòîå ôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ðåàëèçóåòñÿ òîëüêî

â ñïëàâàõ ñ x � 0 8, , äëÿ êîòîðûõ ýòè âåëè÷èíû íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè. Ïîñòðîåíà ìîäåëü, ïîçâîëÿþ-

ùàÿ êîððåêòíî îïèñàòü îñíîâíûå ÷åðòû ñïîíòàííûõ è èíäóöèðîâàííûõ ìàãíèòíûì ïîëåì ìàãíèòîóïîðÿäî-

÷åííûõ ñîñòîÿíèé, íàáëþäàåìûõ â èññëåäóåìîé ñèñòåìå. Â êà÷åñòâå ïàðàìåòðîâ ìîäåëè âûñòóïàþò ñòå-

ïåíü çàïîëíåíèÿ d-çîíû, íåìàãíèòíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è âíóòðèàòîìíûé îáìåííûé

èíòåãðàë. Èõ âåëè÷èíû îöåíèâàþòñÿ ïî äàííûì ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ.

Ìîäåëü ïîçâîëèëà ïðåäñêàçàòü è ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæèòü ñóùåñòâîâàíèå òðîéíîé òî÷êè íà äèàãðàì-

ìå ñîñòîÿíèé èññëåäóåìûõ ñïëàâîâ.

Ïðîâåäåíî åêñïåðèìåíòàëüíå é òåîðåòè÷íå äîñë³äæåííÿ ôàçîâî¿ ä³àãðàìè ñèñòåìè Mn2–xFexAs0,5P0,5.

Âèÿâëåíî ³ñíóâàííÿ àíòèôåðîìàãí³òíî¿ ôàçè äëÿ ñïëàâ³â ç x � 0 7, . Ïîêàçàíî, ùî íèçüêîòåìïåðàòóðíà ôàçà

â îáëàñò³ 0 5 0 8, ,� �x , ÿê³é êðèòàìàííà ñïîíòàííà íàìàãí³÷åí³ñòü, ìîæå ÿâëÿòè ñîáîþ ñï³â³ñíóâàííÿ ôåðî-

ìàãíåòèçìó é àíòèôåðîìàãíåòèçìó òà îïèñóâàòèñÿ ÿê ñêîøåíà ôåðîìàãí³òíà ñòðóêòóðà. Ðîçðàõîâàíî

åëåêòðîííó ñòðóêòóðó ñïëàâó Mn1,5Fe0,5As0,5P0,5 ó ôåðîìàãí³òíîìó é íåìàãí³òíîìó ñòàíàõ. Ç³ñòàâëåííÿ

ðîçðàõîâàíèõ ³ åêñïåðèìåíòàëüíèõ çíà÷åíü ìàãí³òíîãî ìîìåíòó ôîðìóëüíî¿ îäèíèö³ ïîêàçóº, ùî ÷èñòèé

ôåðîìàãí³òíèé ñòàí ðåàë³çóºòüñÿ ò³ëüêè â ñïëàâàõ ç x � 0 8, , äëÿ ÿêèõ ö³ âåëè÷èíè ïåðåáóâàþòü ó ãàðí³é

çãîä³. Ïîáóäîâàíî ìîäåëü, ùî äîçâîëÿº êîðåêòíî îïèñàòè îñíîâí³ ðèñè ñïîíòàííèõ òà ³íäóêîâàíèõ ìàã-

í³òíèì ïîëåì ìàãí³òîóïîðÿäêîâàíèõ ñòàí³â, ùî ñïîñòåð³ãàþòüñÿ ó ñèñòåì³, ùî äîñë³äæóºòüñÿ. ßê ïà-

ðàìåòðè ìîäåë³ âèñòóïàþòü ñòóï³íü çàïîâíåííÿ d-çîíè, íåìàãí³òíà ãóñòèíà åëåêòðîííèõ ñòàí³â ³

âíóòð³øíüîàòîìíèé îáì³ííèé ³íòåãðàë. ¯õí³ âåëè÷èíè îö³íþþòüñÿ çà äàíèìè ðîçðàõóíê³â åëåêòðîííî¿

ñòðóêòóðè ç ïåðøèõ ïðèíöèï³â. Ìîäåëü äîçâîëèëà ïåðåäáà÷èòè é åêñïåðèìåíòàëüíî âèÿâèòè ³ñíóâàííÿ

ïîòð³éíî¿ òî÷êè íà ä³àãðàì³ ñòàí³â ñïëàâ³â, ùî äîñë³äæóâàëèñü.

PACS: 71.20.Be Ïåðåõîäíûå ìåòàëëû è ñïëàâû;
75.50.Ee Àíòèôåððîìàãíåòèêè;
75.50.Gg Ôåððèìàãíåòèêè;
75.10.Lp Çîííûå è êîëëåêòèâèçèðîâàííûå ìîäåëè;
75.30.Kz Ãðàíèöû ìàãíèòíûõ ôàç.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: àíòèôåððîìàãíåòèêè, ôåððèìàãíåòèêè, ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà, ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ
ñîñòîÿíèé, òðîéíàÿ òî÷êà.

Ââåäåíèå

Èíòåðåñ ê èññëåäîâàíèÿì ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ õà-
ðàêòåðèñòèê æåëåçîìàðãàíöåâûõ ïíèêòèäîâ, â ÷àñò-

íîñòè ñïëàâîâ ñèñòåìû Mn Fe As P2 1� �x x y y , îáóñëîâëåí
ïåðñïåêòèâîé èõ èñïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå ðàáî÷èõ
ìàòåðèàëîâ äëÿ ìàãíèòíûõ ðåôðèæåðàòîðîâ. Ýòî ñâÿ-
çàíî ñ îáíàðóæåííûì íåäàâíî â ðÿäå ñïëàâîâ
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èññëåäóåìîé ñèñòåìû ãèãàíòñêèì ìàãíèòîêàëîðè÷åñ-
êèì ýôôåêòîì (ÌÊÝ), êîòîðûé ñîïðîâîæäàåò èíäóöè-
ðîâàííûå ìàãíèòíûì ïîëåì ôàçîâûå ïåðåõîäû ïàðà-
ìàãíåòèçì–ôåððîìàãíåòèçì (ÏÌ–ÔÌ) [1]. Íàèáîëåå
ðåçêîå èçìåíåíèå ýíòðîïèè è ñîïóòñòâóþùèé åìó
ðåçêèé ðîñò êàëîðè÷åñêèõ ýôôåêòîâ ïðîèñõîäèò ïðè
èíäóöèðîâàíèè ìàãíèòíûì ïîëåì ïåðåõîäà ÏÌ–ÔÌ
âáëèçè òåìïåðàòóðû ñïîíòàííûõ ïåðåõîäîâ â ôåð-
ðîìàãíèòíóþ ôàçó [1,2]. Ìàãíèòíûå îõëàæäàþùèå
óñòðîéñòâà íà áàçå èíäóöèðîâàííûõ ìàãíèòíûõ ôàçî-
âûõ ïåðåõîäîâ áåñïîðÿäîê–ïîðÿäîê ðàññìàòðèâàþòñÿ
â íàñòîÿùåå âðåìÿ â êà÷åñòâå ýôôåêòèâíîé ýêîëîãè-
÷åñêè ÷èñòîé çàìåíû ñóùåñòâóþùèì ïàðîãàçîâûì
êîìïðåññèîííûì õîëîäèëüíèêàì, ðàáîòàþùèì â îá-
ëàñòè êîìíàòíûõ òåìïåðàòóð. Äðóãîå ïåðñïåêòèâíîå
ïðèìåíåíèå — ïîëó÷åíèå è õðàíåíèå æèäêîãî âîäî-
ðîäà. Îíî îáóñëîâëåíî ãëîáàëüíûìè ïëàíàìè óñêî-
ðåííîãî ðàçâèòèÿ âîäîðîäíîé ýíåðãåòèêè è çàìåíû
óãëåâîäîðîäíûõ ýíåðãîíîñèòåëåé íà âîäîðîä. Ýôôåê-
òèâíîå ðåøåíèå çàäà÷è ìàãíèòíîãî îõëàæäåíèÿ äî
íèçêèõ òåìïåðàòóð òðåáóåò íàëè÷èÿ ðÿäà ðàáî÷èõ ìà-
òåðèàëîâ ñ øèðîêèì äèàïàçîíîì òåìïåðàòóð èíäó-
öèðóåìûõ ìàãíèòíûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ, êîòîðûì
ñîïóòñòâóåò ãèãàíòñêèé ÌÊÝ. Â ýòîì îòíîøåíèè
ïåðñïåêòèâíû èññëåäîâàíèÿ èíäóöèðîâàííûõ ìàã-
íèòíûì ïîëåì ïåðåõîäîâ ïîðÿäîê–ïîðÿäîê, â êîòî-
ðûõ îäíà èç íèçêîòåìïåðàòóðíûõ ôàç íå îáëàäàåò
ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòüþ. Â ðîëè òàêîé ôàçû
ìîãóò âûñòóïàòü àíòèôåððîìàãíèòíàÿ (ÀÔ) èëè
ñïèðàëüíàÿ ñòðóêòóðû, âîçíèêíîâåíèþ êîòîðûõ â ñèñ-
òåìå Mn2–xFexAs0,5P0,5 ìîæåò ïðåäøåñòâîâàòü ïàðà-
ìàãíèòíàÿ èëè ôåððîìàãíèòíàÿ ôàçà. Îäíàêî íàðÿäó ñ
ïðèêëàäíûì çíà÷åíèåì èññëåäîâàíèÿ ñïëàâîâ ýòîé
ñèñòåìû ïðåäñòàâëÿþò ôóíäàìåíòàëüíûé èíòåðåñ,
ïîñêîëüêó ñâîéñòâà ýòèõ ìàòåðèàëîâ îáóñëîâëåíû
ñèëüíîé âçàèìîñâÿçüþ ìàãíèòíîé, êðèñòàëëè÷åñêîé è
ýëåêòðîííîé ñòðóêòóð. Òàêàÿ âçàèìîñâÿçü, âî-ïåðâûõ,
÷àñòî ïðèâîäèò ê ñòàáèëèçàöèè ìàãíèòîóïîðÿäî÷åí-
íûõ ñîñòîÿíèé, êëàññèôèêàöèÿ êîòîðûõ âûõîäèò çà
ðàìêè òðàäèöèîííûõ ôåððîìàãíåòèçìà è àíòèôåððî-
ìàãíåòèçìà [3]; âî-âòîðûõ, èíîãäà ïîðîæäàåò î÷åíü
ñèëüíóþ èëè àíîìàëüíî ñëàáóþ çàâèñèìîñòü ôèçè-
÷åñêèõ ñâîéñòâ îò âíåøíåãî äàâëåíèÿ [4,5].

Ýòè è äðóãèå îñîáåííîñòè, ñâÿçàííûå ñ êëàññèôè-
êàöèåé íèçêîòåìïåðàòóðíûõ ñïîíòàííûõ è èíäóöèðî-
âàííûõ ìàãíèòíûì ïîëåì ñîñòîÿíèé â àíòèôåððîìàã-
íèòíûõ ñïëàâàõ ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5, ÿâëÿþòñÿ
ïðåäìåòîì íàñòîÿùèõ èññëåäîâàíèé.

1. Ìåòîäèêè ýêñïåðèìåíòà

Îñíîâíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ïîëó÷å-
íû ïðè èññëåäîâàíèè òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé
íà÷àëüíîé âîñïðèèì÷èâîñòè � �(T è èçîòåðìè÷åñêèõ

ïîëåâûõ çàâèñèìîñòåé íàìàãíè÷åííîñòè � �(H ïîëè-
êðèñòàëëè÷åñêèõ ñïëàâîâ ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5.
Ïîëåâûå çàâèñèìîñòè � �(H èçìåðåíû â èìïóëüñíîì
ìàãíèòíîì ïîëå íàïðÿæåííîñòüþ äî 300 êÝ. Èçìå-
ðåíèÿ â èìïóëüñíîì ìàãíèòíîì ïîëå ïðîâîäèëèñü ñ
ïîìîùüþ èíäóêöèîííîé ìåòîäèêè íà èìïóëüñíîì
ìàãíèòîìåòðå, àíàëîã êîòîðîãî îïèñàí â ðàáîòå [6].
Èíäóêöèîííàÿ ìåòîäèêà èñïîëüçîâàëàñü òàêæå ïðè
èçìåðåíèÿõ íà÷àëüíîé ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè â
ñëàáîì ïåðèîäè÷åñêîì ìàãíèòíîì ïîëå (H � 100 Ý) â
äèàïàçîíå çâóêîâûõ ÷àñòîò. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñè-
ìîñòè ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè èçìåðÿ-
ëè íà ðåíòãåíîâñêîì äèôðàêòîìåòðå Äðîí-1,5.

2. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû

Ñïëàâû Mn2–xFexAs0,5P0,5 â èçó÷àåìîì äèàïàçîíå
êîíöåíòðàöèé (0 5 1 0, ,� �x ) ñîõðàíÿþò ãåêñàãîíàëüíóþ
êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó òèïà Fe P2 (ãðóïïà ñèììåò-
ðèè P m62 ), äëÿ êîòîðîé õàðàêòåðíî íàëè÷èå äâóõ íåýêâè-
âàëåíòíûõ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ïîçèöèé, çàíÿòûõ àòî-
ìàìè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ. Â îáðàçöàõ ýòîé ñèñòåìû ñ
x � 0 6, ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû íà ëèíèè aebc

(ðèñ. 1) íàáëþäàþòñÿ ìàãíèòíûå ôàçîâûå ïåðåõîäû ïåð-
âîãî ðîäà, êîòîðûå ñîïðîâîæäàþòñÿ âîçíèêíîâåíèåì
ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòè è àíèçîòðîïíûì èçìåíå-
íèåì ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè a è c [5]. Ëè-
íèÿ aebc áûëà ïîñòðîåíà íà îñíîâå èçìåðåíèé òåìïåðà-
òóðíûõ çàâèñèìîñòåé íà÷àëüíîé âîñïðèèì÷èâîñòè �( )T

â ñëàáîì ïåðåìåííîì ìàãíèòíîì ïîëå. Ïðè ýòîì òåìïå-
ðàòóðà èñ÷åçíîâåíèÿ ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòè îïðå-
äåëÿëàñü ýêñòðàïîëÿöèåé çàâèñèìîñòåé �( )T ê íóëåâûì
çíà÷åíèÿì. Çàâèñèìîñòü íàìàãíè÷åííîñòè íàñûùåíèÿ îò
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Ðèñ. 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ äèàãðàììà ñîñòîÿíèé ñèñòåìû

Mn2–xFexAs0,5P0,5: fgh — çàâèñèìîñòü íàìàãíè÷åííîñòè

íàñûùåíèÿ ñïîíòàííî âîçíèêàþùåé ôàçû ïðè T � 77 Ê;

òî÷êà k ñîîòâåòñòâóåò ýêñòðàïîëèðîâàííîé íàìàãíè÷åí-

íîñòè íàñûùåíèÿ, èíäóöèðîâàííîé ìàãíèòíûì ïîëåì

ôàçû; aebc — òåìïåðàòóðû âîçíèêíîâåíèÿ ñïîíòàííîé íà-

ìàãíè÷åííîñòè; de — òåìïåðàòóðà Íååëÿ.



êîíöåíòðàöèè � 0( )x îïèñûâàåòñÿ êðèâîé fgh ñ èçëîìîì
â îêðåñòíîñòè òî÷êè g x( , )	 0 8 . Âåëè÷èíó� 0( )x èçìåðÿ-
ëè ïðè íàìàãíè÷èâàíèè îáðàçöîâ â èìïóëüñíîì ìàãíèò-
íîì ïîëå ïðè T � 77 Ê è îïðåäåëÿëè, êàê ïîêàçàíî íà
ðèñ. 2. Âèäíî, ÷òî â îáðàçöå Mn1,5Fe0,5As0,5P0,5 (ðèñ. 2,
x � 0 5, ) ñïîíòàííàÿ íàìàãíè÷åííîñòü îòñóòñòâóåò, è íà-
ìàãíè÷åííîñòü íàñûùåíèÿ ñîîòâåòñòâóåò íîâîé èíäóöè-
ðîâàííîé ìàãíèòíûì ïîëåì ôàçå. Ýòà ôàçà ñóùåñòâóåò
òîëüêî â ïîëÿõ ñ íàïðÿæåííîñòüþ, áîëüøåé âòîðîãî êðè-
òè÷åñêîãî ïîëÿ H Tñ2 0( ) � âî âñåì äèàïàçîíå òåìïåðà-
òóð. Âåëè÷èíû ïåðâîãî H Hñ ñ1 2� è âòîðîãî êðèòè÷åñêèõ
ïîëåé, èçìåðÿåìûå ïî ïîëîæåíèÿì ìàêñèìóìà ïîëåâûõ
çàâèñèìîñòåé ïðîèçâîäíûõ d /dH H� ( ), îïðåäåëÿþò ðàç-
ìåðû ïîëåâîãî ãèñòåðåçèñà 
H T H Hñ ñ( ) � �1 2 ïðè èíäó-
öèðîâàííûõ ìàãíèòíûì ïîëåì ïåðåõîäàõ ïåðâîãî ðîäà.
Îòìåòèì, ÷òî äëÿ îáðàçöîâ ñ x � 0 6, èíäóöèðîâàííûå ïå-
ðåõîäû ïåðâîãî ðîäà òàêæå íàáëþäàþòñÿ, íî òîëüêî âû-
øå ëèíèè aebc. Íà ýòîé ëèíèè ïåðâîå (H ñ1) è âòîðîå
(H Hñ ñ2 1	 ) êðèòè÷åñêèå ïîëÿ, îïèñûâàþùèå ãðàíèöû
âîçíèêíîâåíèÿ è èñ÷åçíîâåíèÿ èíäóöèðîâàííîé ìàãíèò-
íûì ïîëåì ÔÌ ôàçû, ðàâíû íóëþ. Ïðè ýòîì òî÷êà
b x( , )� 0 8 ÿâëÿåòñÿ íà÷àëîì èçëîìà çàâèñèìîñòè � 0( )x ,
êîòîðàÿ íà ó÷àñòêå bea ïðàêòè÷åñêè ëèíåéíî ïîíèæàåòñÿ
ïðè óìåíüøåíèè êîíöåíòðàöèè æåëåçà. Îòñóòñòâèå ñïîí-
òàííîé íàìàãíè÷åííîñòè ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ äëÿ
îáðàçöîâ ñ x � 0 5, ìîæíî ñâÿçàòü ñ ïîÿâëåíèåì àíòèôåð-
ðîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà. Äëÿ èññëåäóåìîãî îáðàçöà ýòî
ïîäòâåðæäàåòñÿ ïîÿâëåíèåì ïèêà íà òåìïåðàòóðíîé çà-
âèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè �( )T , èçìåðåí-
íîé â ïåðåìåííîì ìàãíèòíîì ïîëå íàïðÿæåííîñòüþ
H 	 60 Ý íà ÷àñòîòå 1 êÃö (ðèñ. 3). Ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà
ýòîãî ïèêà íà îñè òåìïåðàòóð îïðåäåëÿåò òåìïåðàòóðó
Íååëÿ TN [5]. Ïîäîáíûé âûâîä êîñâåííî ïîäòâåðæäàåòñÿ
äàííûìè íåéòðîíîãðàôèè [7] äëÿ ñïëàâîâ ðîäñòâåííîé
ñèñòåìû MnFeP1–yAsy, â êîòîðûõ òåìïåðàòóðíûé äèàïà-
çîí ñòàáèëüíîñòè àíòèôåððîìàãíèòíîé ôàçû îãðàíè÷åí
òåìïåðàòóðîé ïîÿâëåíèÿ ïèêà�( )T . Â ðàáîòå [7] óñòàíîâ-
ëåíî, ÷òî ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ æåëåçà è ìàðãàíöà

â ôåððîìàãíèòíîé è àíòèôåððîìàãíèòíîé ôàçàõ ëåæàò â
ïëîñêîñòè a c� ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè C22, à âîëíîâîé
âåêòîð àíòèôåððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðû íàïðàâëåí âäîëü
îñè y. Äëÿ îáðàçöîâ ñ x � 0 6, è 0,7, â êîòîðûõ íèçêîòåìïå-
ðàòóðíîå ñîñòîÿíèå îáëàäàåò ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åí-
íîñòüþ, àíàëîãè÷íûå ïèêè òàêæå âîçíèêàþò íà çàâè-
ñèìîñòÿõ �( )T , îäíàêî òîëüêî âûøå òåìïåðàòóðû
èñ÷åçíîâåíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè (ëèíèÿ ae íà ðèñ. 1). Ïðè
ýòîì ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè æåëåçà ïèê
òðàíñôîðìèðóåòñÿ â óïëîùåíèå (x � 0 7, ) è ïðè x � 0 8, íå
íàáëþäàåòñÿ (ðèñ. 3). Çàâèñèìîñòü îïðåäåëåííîé òàêèì
îáðàçîì òåìïåðàòóðû Íååëÿ îò êîíöåíòðàöèè æåëåçà
T xN ( ) îïèñûâàåòñÿ êðèâîé de (ðèñ. 1).

Ïîÿâëåíèå äâóõ ëèíèé ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ áåñïî-
ðÿäîê–ïîðÿäîê (ëèíèÿ de) è ïîðÿäîê–ïîðÿäîê (ëèíèÿ
ae) äëÿ ñïëàâîâ ñ êîíöåíòðàöèåé æåëåçà x � 0 8, â ñî÷å-
òàíèè ñ ïîÿâëåíèåì èçëîìà íà êîíöåíòðàöèîííîé
çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè íàñûùåíèÿ ìîæåò ñâè-
äåòåëüñòâîâàòü îá îïðåäåëåííûõ èçìåíåíèÿõ ìàãíèò-
íîé ñòðóêòóðû íèçêîòåìïåðàòóðíîé ôàçû ýòèõ ñïëà-
âîâ. Íàèáîëåå äîñòóïíûì ñïîñîáîì ïðîâåðêè ýòîãî
ïðåäïîëîæåíèÿ ñòàëè òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ
ôàçîâîé äèàãðàììû ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5 íà
îñíîâå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ è
ìîäåëüíûõ ïðåäñòàâëåíèé.

3. Îñîáåííîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû,

äåòàëè è ðåçóëüòàòû ab initio ðàñ÷åòîâ

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîé ýëåêòðîí-
íîé ñòðóêòóðû ñïëàâîâ Mn2–xFexAs0,5P0,5 íàìè ïðèìå-
íåí ïîëíîñòüþ ðåëÿòèâèñòñêèé ìåòîä Êîððèíãè–Êî-
íà–Ðîñòîêåðà (ïàêåò SPRKKR [8]). Ïðè ïîñòðîåíèè
êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà èñïîëüçîâàëîñü ïðèáëè-
æåíèå àòîìíîé ñôåðû. Îáìåííî-êîððåëÿöèîííóþ ýíåð-
ãèþ âû÷èñëÿëè â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè
áåç ó÷åòà ãðàäèåíòíûõ ïîïðàâîê [9].
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Ðèñ. 3. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì-

÷èâîñòè äëÿ îáðàçöîâ ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5.



Â ñïëàâàõ Mn2–xFexAs0,5P0,5 ïðè x � 1 àòîìû Fe è
Mn I çàíèìàþò ïîçèöèè ñ òåòðàýäðè÷åñêèì (I � 3 f ,
( ( ), , )x f3 0 0 ) , Mn II — ñ ï è ð à ì è ä à ë ü í û ì ( II 3 ,� g

( ( ), , )x g /3 0 1 2 ) îêðóæåíèåì àòîìîâ ìûøüÿêà è ôîñôî-
ðà, êîòîðûå, â ñâîþ î÷åðåäü, ïðåäïîëàãàþòñÿ ðàâíîâå-
ðîÿòíî ðàñïðåäåëåííûìè ïî ïîçèöèÿì 2c è 1b [7,10].
Òàêèì îáðàçîì, ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ñîäåðæèò òðè
ôîðìóëüíûõ åäèíèöû. Ðàñ÷åò ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîé
ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñïëàâîâ äëÿ ôåððîìàãíèòíîãî
ïîðÿäêà ïðîâîäèëñÿ íàìè â ïðèáëèæåíèè êîãåðåíòíî-
ãî ïîòåíöèàëà äëÿ ìîäåëè íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà, â
êîòîðîé ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî àòîìû Fe I è Mn I ðàñïðå-
äåëåíû õàîòè÷åñêè ïî òåòðàýäðè÷åñêèì ïîçèöèÿì, à
àòîìû As è P — õàîòè÷åñêè ïî ïîçèöèÿì 2c è 1b. Ïðè
ýòîì îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè áûë îäèíàêîâ äëÿ
âñåõ êîíöåíòðàöèé æåëåçà è ñîîòâåòñòâîâàë ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûì äàííûì äëÿ ñïëàâà ñ x � 0 5, ïðè 300 Ê
(a = 6,13 � , c � 3,49 � [11]). Ïàðàìåòðû ïîçèöèé àòî-
ìîâ æåëåçà è ìàðãàíöà: x f( ) ,3 0 257� , x g( ) ,3 0 580� .

Êàê ñòàëî ÿñíî ïðè îáðàáîòêå ðàññ÷èòàííûõ ýëåêò-
ðîííûõ ñïåêòðîâ, íàèáîëåå óäîáíûìè èíòåãðàëüíûìè
õàðàêòåðèñòèêàìè, êîòîðûå ìîæíî ñîïîñòàâèòü ñ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíî èçìåðÿåìûìè ñâîéñòâàìè ñèñòåìû
Mn2–xFexAs0,5P0,5, ÿâëÿþòñÿ ñòåïåíü çàñåëåííîñòè
ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû (N Nd

NM
d
FM, ) è ìàãíèòíûé

ìîìåíò ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè â ÔÌ ñîñòîÿíèè (M 0)
(ðèñ. 4), à òàêæå íåìàãíèòíàÿ è ñïèí-ïîëÿðèçîâàííàÿ
çàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé îò
ýíåðãèè (ðèñ. 5). Íà ðèñ. 5 âèäíî, ÷òî èññëåäóåìûå
ñïëàâû ÿâëÿþòñÿ ïðîâîäÿùèìè è 3d-ýëåêòðîííûå ñî-
ñòîÿíèÿ íà óðîâíå Ôåðìè äàþò íàèáîëüøèé âêëàä â
òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà. Ñîïîñòàâëåíèå ðàññ÷èòàííûõ
M 0 è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ M 0exp çàâèñèìîñòåé ìàãíèò-
íîãî ìîìåíòà ôîðìóëüíîé åäèíèöû (M 0exp âû÷èñëÿëè
èç íàìàãíè÷åííîñòè íàñûùåíèÿ � 0 äëÿ êàæäîãî èç îá-
ðàçöîâ ïðè 77 Ê) îò êîíöåíòðàöèè æåëåçà ïîêàçûâàåò,
÷òî ÷èñòîå ÔÌ ñîñòîÿíèå íà ïðàêòèêå ðåàëèçóåòñÿ
òîëüêî â ñïëàâàõ ñ x � 0 8, , äëÿ êîòîðûõ M 0 è M 0exp íà-
õîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè (ðèñ. 5). Ïðè ìåíüøèõ
êîíöåíòðàöèÿõ æåëåçà ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè-
÷åñêèå çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà êà÷åñòâåííî
ðàñõîäÿòñÿ: òåîðåòè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü M 0 ïðîäîë-
æàåò âîçðàñòàòü, à ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ M 0exp — ïîíè-
æàòüñÿ. Ïðè ýòîì ÷èñëî çàíÿòûõ d-ñîñòîÿíèé â íåìàã-
íèòíîì (N xd

NM ( )) è ôåððîìàãíèòíîì ( ( )N xd
FM )

ñîñòîÿíèÿõ âî âñåì äèàïàçîíå x — ïðàêòè÷åñêè ëèíåé-
íûå âîçðàñòàþùèå ôóíêöèè (ðèñ. 4). Êàê ïîêàçàë äå-
òàëüíûé àíàëèç, óìåíüøåíèå ÷èñëà d-ýëåêòðîíîâ â
ôåððîìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè ïî ñðàâíåíèþ ñ íåìàã-
íèòíûì îáóñëîâëåíî ïåðåõîäîì ÷àñòè d-ýëåêòðîíîâ â
s p, -çîíû â ïðîöåññå ôåððîìàãíèòíîé ðàçäâèæêè
ñïèíîâûõ d-çîí. Ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî ïðè èçìåíåíèè
êîíöåíòðàöèè æåëåçà ôîðìà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé
ìåíÿåòñÿ íåçíà÷èòåëüíî, âåëè÷èíà N d

NM ñòàíîâèòñÿ

îñíîâíûì ïàðàìåòðîì ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû, èç-
ìåíåíèå êîòîðîãî êîððåëèðóåò ñ êàðäèíàëüíûìè
èçìåíåíèÿìè õàðàêòåðèñòèê ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ
ôàç â Mn2–xFexAs0,5P0,5. Ðàññ÷èòàííûå ëîêàëüíûå ìàã-
íèòíûå ìîìåíòû äëÿ Mn Fe As P1 5 0 5 0 5 0 5, , , , ñîñòàâëÿþò
M( )Fe I = 1,5775 B , M( )Mn I = 1,7927 B , M( )Mn II =
= 2,7925 B , ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè íåéòðîíî-
ãðàôèè [7] äëÿ MnFeAs0,5P0,5 (M( )Fe I = 1,48 B ,
M( )Mn II = 2,02 B ).

Òàêèì îáðàçîì, ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ èç
ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ñ äàííûìè ýêñïåðèìåíòà ïîêàçàëî,
÷òî ïîâåäåíèå ñïëàâîâ ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5
òîëüêî â äèàïàçîíå 0 8 1 0, ,� �x ñîîòâåòñòâóåò ÔÌ ôà-
çå. Ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî ïåðåõîäû ïåðâîãî ðîäà
íà ëèíèè bc (ðèñ. 1) ñâÿçàíû ñ ðàçóïîðÿäî÷åíèåì ôåð-
ðîìàãíèòíîé ôàçû. Ðàñõîæäåíèå ðàñ÷åòîâ è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ îáðàçöîâ ñ x � 0 8, ìîæåò áûòü
âûçâàíî ñóùåñòâîâàíèåì àíòèôåððîìàãíèòíîãî âêëà-
äà â ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííîé ôàçå íèæå ëèíèè aeb, àíà-
ëîãè÷íîãî òîìó, êîòîðûé èññëåäîâàí â [7]. Êîñâåííûì
äîêàçàòåëüñòâîì ýòîãî ñëóæèò êðèâàÿ íàìàãíè÷è-
âàíèÿ íèçêîòåìïåðàòóðíîãî ñîñòîÿíèÿ äëÿ îáðàçöà
Mn Fe As P0 5 0 5 0 5 0 5, , , , (ðèñ. 2) è àíîìàëüíîå ïîâåäåíèå
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Ðèñ. 4. Çàâèñèìîñòè ïîëíîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà M è ÷èñëà

d-ýëåêòðîíîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå â íåìàãíèòíîé ( Nd
NM ) è

ôåððîìàãíèòíîé (Nd
FM ) ôàçàõ îò êîíöåíòðàöèè æåëåçà; M 0 è

M 0exp — ðàñ÷åòíûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ìàãíèò-

íîãî ìîìåíòà êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêè.



òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷è-
âîñòè â ïåðåìåííîì ìàãíèòíîì ïîëå, êîòîðàÿ èìååò
ïèê âáëèçè T �160 Ê, õàðàêòåðíûé äëÿ ïåðåõîäîâ ïà-
ðàìàãíåòèçì–àíòèôåððîìàãíåòèçì. Äëÿ òåîðåòè÷åñ-
êîãî èññëåäîâàíèÿ ýòîãî âîïðîñà áûëî áû öåëåñîîá-
ðàçíî èìåòü ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûå ýëåêòðîííûå
ñïåêòðû äëÿ ðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâ ìàãíèòíîé ñòðóê-
òóðû â óäâîåííîé êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêå.
Îäíàêî ñàìîñîãëàñîâàííûé ðàñ÷åò èç ïåðâûõ ïðèíöè-
ïîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû øåñòèêîìïîíåíòíîãî íå-
óïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà ñ 18 àòîìàìè â (óäâîåííîé)
ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå â íàñòîÿùåå âðåìÿ íàõîäèòñÿ çà
ãðàíüþ òåõíè÷åñêèõ âîçìîæíîñòåé èñïîëüçóåìûõ íà-
ìè ìåòîäîâ. Ïîýòîìó ïðè äàëüíåéøåì àíàëèçå ôàçî-
âîé äèàãðàììû Mn2–xFexAs0,5P0,5 ìû îãðàíè÷èëèñü
ìîäåëèðîâàíèåì àíòèôåððîìàãíèòíîé ôàçû, ñîãëàñíî
ìîäåëè, ïàðàìåòðû êîòîðîé âîçìîæíî îöåíèòü ïî ðàñ-
ñ÷èòàííîé èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ýëåêòðîííîé ñòðóê-
òóðå ôåððîìàãíèòíîãî è íåìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèé.

4. Ìîäåëü ñêîøåííîãî àíòèôåððîìàãíåòèçìà

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñ öåëüþ áîëåå ïîëíîãî òåîðå-
òè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ äèàãðàììû ñîñòîÿíèé ñïëà-
âîâ ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5 èñïîëüçóåòñÿ êîìáè-
íèðîâàííûé ïîäõîä. Îñíîâíàÿ èäåÿ çàêëþ÷àåòñÿ â
ïðèìåíåíèè ïîäõîäÿùåé ìîäåëè äëÿ îïèñàíèÿ ñïèíî-
âîé ïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîííîé ñèñòåìû ïðè èñïîëüçî-
âàíèè íåêîòîðûõ òî÷íûõ ðåçóëüòàòîâ, ðàññ÷èòàííûõ

èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ. Ê ïîñëåäíèì ìîæíî îòíåñòè
òàêèå èíòåãðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ýëåêòðîííîé çîí-
íîé ñòðóêòóðû, êàê íåìàãíèòíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêò-
ðîííûõ ñîñòîÿíèé G( )� è ÷èñëî çàïîëíåííûõ ñîñòîÿ-
íèé ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû â íåìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè
N xd

NM ( ).
Ìîäåëü ñòðîèòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Êàæäîé ýëå-

ìåíòàðíîé ÿ÷åéêå èñõîäíîãî ñîåäèíåíèÿ, ñîäåðæàùåé 9
àòîìîâ, ïîñòàâèì â ñîîòâåòñòâèå îäèí ìàãíèòîàêòèâíûé
óçåë, íà êîòîðîì ýëåêòðîí ìîæåò íàõîäèòüñÿ â äâóõ ñî-
ñòîÿíèÿõ: «ñïèí ââåðõ» è «ñïèí âíèç». ×òîáû íå çàáî-
òèòüñÿ îá èçìåíåíèè ñèììåòðèè ðåøåòêè ïðè âîçíèêíî-
âåíèè àíòèôåððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â ñèñòåìå,
èñêóññòâåííî óäâîèì ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó âäîëü îäíîé
èç îñåé. Òåïåðü àíòèôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ìîæíî
ó÷åñòü êàê ÷àñòíûé ñëó÷àé ôåððèìàãíèòíîãî, åñëè ñ êàæ-
äûì óçäîì a,b ñâÿçàòü ñóùåñòâîâàíèå äâóõ òèïîâ ñïèíî-
âûõ ïîëÿðèçàöèé ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà: ôåððîìàãíèò-
íîé (F) (2) è àíòèôåððîìàãíèòíîé (L) (3). Èì ìîæíî
ñîïîñòàâèòü òàêèå ìàêðîñêîïè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè,
êàê íåïðèâîäèìûå âåêòîðû ôåððîìàãíåòèçìà � �F è
àíòèôåððîìàãíåòèçìà � �L . Â ñèñòåìå Mn2–xFexAs0,5P0,5
ôåððîìàãíèòíûé ìîìåíò íàïðàâëåí âäîëü îñè Z, àíòè-
ôåððîìàãíèòíûé ìîìåíò — âäîëü îñè X , à âîëíîâîé âåê-
òîð àíòèôåððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðû — âäîëü Y [7].

Ãàìèëüòîíèàí Õàááàðäà äëÿ òàêîé ñèñòåìû â îäíî-
ðîäíîì âíåøíåì ïîëå H � ( , , )0 0 H Z èìååò âèä [3]
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Mn1,5Fe0,5As0,5P0,5. Âåðòèêàëüíîé ëèíèåé îáîçíà÷åí óðîâåíü Ôåðìè.
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ãäå èíäåêñàìè � � a b, îáîçíà÷åíû ïîçèöèè àòîìîâ â
óäâîåííîé êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêå j; a bk k� �, —
ôóðüå-êîìïîíåíòû îïåðàòîðîâ óíè÷òîæåíèÿ ýëåêò-
ðîíîâ â ïîçèöèÿõ a b, ñîîòâåòñòâåííî; � ��� � � �, —
ñïèí ýëåêòðîíà; S Sa j b j, ,, — îïåðàòîðû ñïèíîâîé
ïëîòíîñòè â ñîîòâåòñòâóþùèõ ïîçèöèÿõ j-é ÿ÷åéêè;
~
J — ýôôåêòèâíûé âíóòðèàòîìíûé îáìåííûé èíòåã-
ðàë; t k è � k — ôóðüå-êîìïîíåíòû èíòåãðàëîâ ïåðåíî-
ñà ýëåêòðîíîâ ìåæäó áëèæàéøèìè àòîìàìè ðàçíûõ
ñîðòîâ (ab, ba) è îäíîãî ñîðòà (aa, bb) ñîîòâåòñòâåííî.

Ðàññìîòðèì íàèáîëåå áëèçêóþ ê ðåàëèçóåìîé â
ñèñòåìå Mn2–xFexAs0,5P0,5 ñèòóàöèþ [7], êîãäà ôåððî-
ìàãíèòíàÿ êîìïîíåíòà ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè íàïðàâ-
ëåíà âäîëü îñè Z, à àíòèôåððîìàãíèòíàÿ — âäîëü îñè
X . Óäâîåíèå ÿ÷åéêè ïðîèñõîäèò âäîëü îñè Y . Ñâîáîä-
íàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû, îïèñûâàåìîé ãàìèëüòîíèàíîì
(1), â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ (ïî àíàëîãèè ñ [3])
èìååò âèä
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ãäå
~

( , )E F LZ X� � � � — çîííàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ, ~� —
ñæèìàåìîñòü,

~
P — âíåøíåå äàâëåíèå,

~
J — âíóòðè-

àòîìíûé îáìåííûé èíòåãðàë,
~

( , , )E k F Lm
Z X� � � � —

âåòâè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà; � ( )y — ôóíêöèÿ Õýâè-
ñàéäà.

Â êà÷åñòâå ìàñøòàáà ýíåðãèè âûáåðåì W0, ñîâïà-
äàþùóþ ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû ñ øèðèíîé íåìàã-
íèòíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, è ïðîâåäåì «îáåçðàçìå-
ðèâàíèå» óðàâíåíèé. Òîãäà â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî

Îñîáåííîñòè ñïîíòàííûõ è èíäóöèðîâàííûõ ìàãíèòíûì ïîëåì ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàç
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ãäå * � �( )V V /V0 0 — îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå îáúå-
ìà, h H /WZ� 0, J J/W�
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Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî � k 	 const — ïî÷òè íå çà-
âèñèò îò âîëíîâîãî âåêòîðà è ïðîñòî îïðåäåëÿåò ïîëî-
æåíèå öåíòðà çîíû, òî óäàåòñÿ ââåñòè «çàòðàâî÷íóþ»
ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé

g
V

t /W d kk0 3 0
3

2
( )

( )
( )�

,
- �� �.cell , g d0 1( )� � �. (9)

è ïåðåéòè â (8) îò ñóììèðîâàíèÿ ïî çîíå Áðèëëþýíà ê
èíòåãðèðîâàíèþ ïî ýíåðãèè. Ïðè ýòîì èñïîëüçóåòñÿ
ñòàíäàðòíîå ñîîòíîøåíèå
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V N
d kcell 0

3
3
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, . , (10)

ãäå Vcell — îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, N 0 — ÷èñëî
ýëåìåíòàðíûõ êðèñòàëëîõèìè÷åñêèõ ÿ÷ååê â êðèñòàë-
ëå. Ìíîæèòåëü 1/2 â (10) ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî ñóììèðîâà-
íèå ïðîèçâîäèòñÿ ïî âîëíîâûì âåêòîðàì, ëåæàùèì
âíóòðè çîíû Áðèëëþýíà óäâîåííîé ÿ÷åéêè, à ÷èñëî
òàêèõ ÿ÷ååê â äâà ðàçà ìåíüøå ÷èñëà êðèñòàëëîõèìè-
÷åñêèõ ÿ÷ååê. Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî «çàòðàâî÷íàÿ»
ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé (ñ ó÷åòîì ñäåëàííûõ âûøå ïðè-
áëèæåíèé) â íàøåé ìîäåëè îòëè÷àåòñÿ îò íåìàãíèò-
íîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé òîëüêî âûáî-

ðîì íà÷àëà îòñ÷åòà ýíåðãèè. Ïîýòîìó ìîæíî ó÷åñòü
îñîáåííîñòè ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ ðàçëè÷íûõ âå-
ùåñòâ, âûáèðàÿ g0( )� (ðèñ. 6), êîòîðîå ïîâòîðÿåò
îñíîâíûå ÷åðòû íåìàãíèòíîé ïëîòíîñòè d-ýëåêòðîí-
íûõ ñîñòîÿíèé G E( ), ðàññ÷èòàííîé èç ïåðâûõ ïðèíöè-
ïîâ äëÿ èññëåäóåìîãî âåùåñòâà (ñì. ðèñ. 5,à). Âëèÿ-
íèå ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ íà ýëåêòðîííûé
ñïåêòð ó÷òåì ÷åðåç çàâèñèìîñòü øèðèíû «çàòðàâî÷-
íîé» ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé îò îòíîñè-
òåëüíîãî èçìåíåíèÿ îáúåìà * :
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ãäå � — ïîñòîÿííàÿ, êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåò ñòåïåíü
óøèðåíèÿ çîíû ïðè ñæàòèè ðåøåòêè, à çíàìåíàòåëü
îáåñïå÷èâàåò ñîõðàíåíèå ïîëíîãî ÷èñëà ñîñòîÿíèé â
çîíå.

Âåëè÷èíû m l, ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ïàðàìåòðû
ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà, ðàâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ êîòîðûõ
ìèíèìèçèðóþò òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë (6).
Ïîëíàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé ñ óñëîâèÿìè ýêñòðåìóìà
òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà 0 0 �F/ m 0, 0 0 �F/ l 0,
óðàâíåíèÿìè äëÿ ðàâíîâåñíîãî îáúåìà 0 0 �F/ * 0 (16) è
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ãäå n 1 [ , ]0 2 — ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà
îäèí ìàãíèòîàêòèâíûé àòîì â ìîäåëè; M — ìàãíèò-
íûé ìîìåíò (íàìàãíè÷åííîñòü) ìîäåëè.

Ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (12)–(18) èùóòñÿ ïðè
óñëîâèè ïîñòîÿíñòâà ÷èñëà ýëåêòðîíîâ â çîíå n è çà-
äàííîé «çàòðàâî÷íîé» ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòî-
ÿíèé g0( )� , êîòîðûå íàðÿäó ñ âåëè÷èíàìè J , � ñ÷èòà-
þòñÿ «èçìåðÿåìûìè» ïàðàìåòðàìè ìîäåëè. Êàê áóäåò
ïîêàçàíî íèæå, èõ ìîæíî îöåíèòü ïî äàííûì ðàñ÷åòîâ
èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ, ÷òî ìîæåò, íà íàø âçãëÿä, ñëó-
æèòü íåêîòîðûì îïðàâäàíèåì ìîäåëüíîãî ïîäõîäà è
ðÿäà ñäåëàííûõ íàìè óïðîùåíèé.

5. Ìåòîäèêà âû÷èñëåíèé

Àíàëèç ðåøåíèé ñèñòåìû óðàâíåíèé (12)–(18) ïðî-
âîäèëñÿ ïðè ñðàâíåíèè ôîðìû ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ êðèâûõ íàìàãíè÷èâàíèÿ, ïîëó÷åííûõ
äëÿ êîíêðåòíîé êîíöåíòðàöèè æåëåçà â ñïëàâàõ ñèñòå-
ìû Mn2–xFexAs0,5P0,5. Ïðè ýòîì «çàòðàâî÷íàÿ» ïëîò-
íîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé g0( )� (ðèñ. 6) ïîâòîðÿåò
îñíîâíûå ÷åðòû ñòðîåíèÿ íåìàãíèòíîé ïëîòíîñòè
ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé G( )� , âû÷èñëåííîé èç ïåðâûõ
ïðèíöèïîâ. Ïîñêîëüêó ïîñëåäíÿÿ, êàê ïîêàçàëè ðàñ-
÷åòû, ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò êîíöåíòðàöèè, òî
îñíîâíûì ïàðàìåòðîì ìîäåëè, çàâèñÿùèì îò ñîñòàâà,
ÿâëÿåòñÿ n x( ). Äëÿ ñïëàâà ñ çàäàííîé êîíöåíòðàöèåé
æåëåçà x âåëè÷èíà n x( ) âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå

n x N x N xd f d f( ) { ( ) ( ) ( )� � � �3 1 33 3Mn Fe

� � 2 � 2 �3 2 0 5 2 0 53 2 2N N Nd g d c d c( ) , ( ) , ( )Mn P As

� �0 5 0 5 301 1, ( ) , ( )} ,N N /d b d bP As (19)

ãäå ïåðâûå äâà ñëàãàåìûõ â ôèãóðíûõ ñêîáêàõ ñîîòâå-
òñòâóþò ÷èñëó d-ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà ìàðãà-
íåö è æåëåçî â òåòðàýäðè÷åñêèõ (3 f ) ïîçèöèÿõ êðèñ-
òàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêè; òðåòüå ñëàãàåìîå — ÷èñëî
d-ýëåêòðîíîâ â ïèðàìèäàëüíûõ (3g) ïîçèöèÿõ ìàðãàí-
öà; ÷åòâåðòîå è ïÿòîå ñëàãàåìûå — ÷èñëî d-ýëåêòðîíîâ
â ïîçèöèÿõ As/P ñ ñèììåòðèåé 2c, øåñòîå è ñåäüìîå —
÷èñëî d-ýëåêòðîíîâ â ïîçèöèÿõ As/P ñ ñèììåòðèåé 1b.
Âñå ýòè âåëè÷èíû îïðåäåëÿëèñü íàïðÿìóþ ïî ðåçóëüòà-
òàì ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ.

Ôîðìóëà (19) ñâÿçûâàåò ïîëíîå ÷èñëî (N d
NM , N d

FM )
d-ýëåêòðîíîâ â êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêå ñ ÷èñëîì
ìàãíèòîàêòèâíûõ ýëåêòðîíîâ n, ïðèõîäÿùèõñÿ íà
îäèí óçåë â íàøåé ìîäåëè äëÿ ñïëàâîâ ñèñòåìû
Mn2–xFexAs0,5P0,5 ñ êîíöåíòðàöèåé æåëåçà x � 1 0, .

Âåëè÷èíó îáìåííîãî èíòåãðàëà âûáèðàëè òàê, ÷òî-
áû îòíîøåíèå îáìåííîãî ðàñùåïëåíèÿ â ìîäåëè ( )2Jm

ê «ýôôåêòèâíîé øèðèíå» îñíîâíîãî ïèêà ìîäåëüíîé

ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé Wmod áûë áëèçêî ê äàííûì ðàñ-
÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ( )
W/W , ãäå 
W —
îòíîñèòåëüíîå ñìåùåíèå ñïèíîâûõ ïîäçîí äëÿ ÔÌ
ñîñòîÿíèÿ (0 8 1 2, ,� �x ). Â êà÷åñòâå «ýôôåêòèâíîé
øèðèíû» Wmod è âåëè÷èíû W âûáèðàëè øèðèíó çîíû
ïðîâîäèìîñòè íà ÷åòâåðòè ìàêñèìàëüíîé âûñîòû. Â
íàøåé ìîäåëè J � 0 525, , Wmod � 0 62, , � � 0 2, .

Ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûå ñî ñòîÿíèÿ ñèñòåìû
Mn2–xFexAs0,5P0,5 èññëåäîâàíû ïî çàâèñèìîñòè íàìàã-
íè÷åííîñòè M h( ) è ïàðàìåòðà ïîðÿäêà l h( ) â íàøåé ìî-
äåëè îò âåëè÷èíû âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ h è ñòå-
ïåíè çàïîëíåíèÿ ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû n x( ) ïðè
àòìîñôåðíîì äàâëåíèè ( p � 0).

Äëÿ ïîñòðîåíèÿ çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè îò
âíåøíåãî ïîëÿ M h( ) ðåøàåì ñèñòåìó óðàâíåíèé
(12)–(18), ò.å. äëÿ äàííîãî h íàõîäèì m, l, *, ìèíèìè-
çèðóþùèå ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ (12) ïðè óñëîâèè ïî-
ñòîÿíñòâà n.

Äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ
ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé ñ èõ îïèñàíèåì â
òåðìèíàõ ïàðàìåòðîâ ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà ìîäåëè ïðè-
ìåì ñëåäóþùåå. Ïîëàãàåì, ÷òî àíòèôåððîìàãíèòíîå ñî-
ñòîÿíèå ñîîòâåòñòâóåò ðåøåíèþ m l� 30 0, ïðè h � 0.
Ôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå îïèñûâàåòñÿ ðåøåíèåì
l m� 30 0, ïðè h � 0. Ñèñòåìà (12)–(18) òàêæå äîïóñêàåò
ðåøåíèå, îïèñûâàþùåå ñîñóùåñòâîâàíèå ôåððîìàãíå-
òèçìà è àíòèôåððîìàãíåòèçìà (ÑÔÌ, «ñêîøåííîå
ñîñòîÿíèå»): m l3 30 0, , 0 � �h hñ , ãäå hñ — ãðàíèöà
óñòîé÷èâîñòè «ñêîøåííîãî ñîñòîÿíèÿ». Â ïîëÿõ h hc�
âîçìîæíî ñóùåñòâîâàíèå òîëüêî ÔÌ ñîñòîÿíèÿ.

6. Àíàëèç ðåøåíèé

Èñïîëüçóÿ çàâèñèìîñòü ÷èñëà ýëåêòðîíîâ îò êîí-
öåíòðàöèè n x( ), ïîëó÷åííóþ ïî äàííûì ðàñ÷åòîâ èç
ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ñîãëàñíî (19), ïðèâåäåì ãðàôèêè
M h l h( ), ( ) äëÿ íåñêîëüêèõ ðåøåíèé ñèñòåìû (12)–(18)
ñ çàäàííûìè «çàòðàâî÷íîé» ïëîòíîñòüþ ýëåêòðîííûõ
ñîñòîÿíèé (ðèñ. 6) è âåëè÷èíîé J � 0 525, . Äëÿ áîëåå
òî÷íîé èäåíòèôèêàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû
ïðèâåäåíû ãðàôèêè çàâèñèìîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè
îò M ïðè h � 0.

6.1. Àíòèôåððîìàãíèòíàÿ ôàçà

Ñîãëàñíî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì (ðèñ. 2), ñïëà-
âû ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5 â îáëàñòè x � 0 5, íå îáëà-
äàþò ñïîíòàííûì ìàãíèòíûì ìîìåíòîì â îòñóòñòâèå
âíåøíåãî ïîëÿ. ×èñëî ýëåêòðîíîâ â d-çîíå ýëåìåíòàð-
íîé ÿ÷åéêè äëÿ x � 0 5, ñîñòàâëÿåò N d

NM � 37 606, è
N d

FM � 37 398, äëÿ íåìàãíèòíîãî è ôåððîìàãíèòíîãî ñî-
ñòîÿíèé ñîîòâåòñòâåííî. Ñîãëàñíî (19), ýòîìó ñîîòâåò-
ñòâóåò n N /d

NM� �1 2535 30, â èññëåäóåìîé ìîäåëè. Íà
ðèñ. 7,à ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè
M h( ), âåêòîðà àíòèôåððîìàãíåòèçìà l h( ) îò ïðèëîæåí-

Îñîáåííîñòè ñïîíòàííûõ è èíäóöèðîâàííûõ ìàãíèòíûì ïîëåì ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàç
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íîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, à òàêæå çàâèñèìîñòü íàìàãíè÷åí-
íîñòè äëÿ ÔÌ ñîñòîÿíèÿ M h0( ). Ïðèâåäåííûå ãðàôèêè
ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì. Â ïîëÿõ
çíà÷èòåëüíî ìåíüøèõ ïåðâîãî êðèòè÷åñêîãî ïîëÿ (hñ1)
ñèñòåìà (12)–(18) äîïóñêàåò «ïîäìàãíè÷åííîå» àíòè-
ôåððîìàãíèòíîå (0 00 0� �� � �m m l l, ) è ýíåðãåòè-
÷åñêè ìåíåå âûãîäíîå ÷èñòîå ôåððîìàãíèòíîå ( ,l � 0
M h0( )) ðåøåíèÿ. Â ìàãíèòíûõ ïîëÿõ ñ íàïðÿæåííîñ-
òüþ áîëüøåé hñ1 ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà â
ôàçó ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôåððîìàãíåòèçìà è àíòèôåððî-
ìàãíåòèçìà, ðåçóëüòàòîì ÷åãî ÿâëÿåòñÿ ñêà÷êîîáðàçíîå
óâåëè÷åíèå ïàðàìåòðà m è óìåíüøåíèå ïàðàìåòðà l. Â
íîâîé ôàçå íàìàãíè÷åííîñòü íàñûùåíèÿ óâåëè÷èâàåòñÿ
ïðè âîçðàñòàíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ è ýêñòðàïîëèðîâàí-
íîå çíà÷åíèå çàâèñèìîñòè M h( ) ê íóëåâîìó ïîëþ ðàâíî
m0 0� . Â ýêñïåðèìåíòàëüíî íåäîñòèæèìîé îáëàñòè ïî-
ëåé ñ íàïðÿæåííîñòüþ h H ñ	 1 ïðîèñõîäèò ñêà÷êî-
îáðàçíîå èíäóöèðîâàíèå ÔÌ ñîñòîÿíèÿ (l m� 30 0, ),
ñîïðîâîæäàþùååñÿ èñ÷åçíîâåíèåì êîìïîíåíòû l.
Ôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ìåòàñòàáèëüíî â îòñóòñòâèå
âíåøíåãî ïîëÿ (ðèñ. 7,á). Òàêèì îáðàçîì, â ïîëíîì ñîîò-
âåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè (ðèñ. 2 è 4) è

ðàñ÷åòàìè èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ (N d
NM � 37 605, ) èñõîä-

íîå ñîñòîÿíèå îáðàçöà Mn2–xFexAs0,5P0,5 ÿâëÿåòñÿ
àíòèôåððîìàãíèòíûì, à íàáëþäàåìûå èíäóöèðîâàííûå
ïåðåõîäû (ðèñ. 2) ñîîòâåòñòâóþò ïåðåõîäàì ïîðÿ-
äîê–ïîðÿäîê. Ïðè ýòîì èíäóöèðîâàííîå ñîñòîÿíèå ìî-
æåò áûòü ôàçîé ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôåððîìàãíåòèçìà è
àíòèôåððîìàãíåòèçìà, ê ðàññìîòðåíèþ êîòîðîé ìû ïå-
ðåéäåì íèæå.

6.2. Ôàçà ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôåððîìàãíåòèçìà

è àíòèôåððîìàãíåòèçìà

Ñîãëàñíî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, â îáëàñòè
0 6 0 8, ,� �x ñïëàâû Mn2–xFexAs0,5P0,5 îáëàäàþò ñïîí-
òàííûì ìàãíèòíûì ìîìåíòîì, âåëè÷èíà êîòîðîãî óâå-
ëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè æåëåçà. ×èñëî d-
ýëåêòðîíîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ìåíÿåòñÿ îò N d

NM �
� 37 915, è N d

FM � 37 655, äî N d
NM � 38 534, è N d

FM�
� 38 259, äëÿ x � 0 6, è 0 8, ñîîòâåòñòâåííî. Ïîýòîìó â èñ-
ñëåäóåìîé îáëàñòè 1 2638 1 2845, ,� �n . Àíàëèç ðåøå-
íèé ñèñòåìû (12)–(18) â óêàçàííîì äèàïàçîíå n (îñòàëü-
íûå ïàðàìåòðû ñ÷èòàëèñü íåèçìåííûìè) ïîêàçàë, ÷òî
ýíåðãåòè÷åñêè íàèáîëåå âûãîäíîé (ñì. ðèñ. 8,á) ÿâëÿåò-
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Ðèñ. 7. Ðàñ÷åòíûå ïîëåâûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ìàã-

íèòíîãî ïîðÿäêà (à) è ýíåðãåòè÷åñêàÿ óñòîé÷èâîñòü ôàç

(á), âû÷èñëåííûå ïðè n �1 2535, . Øòðèõîâîé ëèíèåé îáî-

çíà÷åíû êðèâûå, îòíîñÿùèåñÿ ê ÔÌ ôàçå ( )l � 0 .
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Ðèñ. 8. Ðàñ÷åòíûå ïîëåâûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ìàã-

íèòíîãî ïîðÿäêà (à) è ýíåðãåòè÷åñêàÿ óñòîé÷èâîñòü ôàç

(á), âû÷èñëåííûå ïðè n �1,2741. Øòðèõîâîé ëèíèåé îáî-

çíà÷åíû êðèâûå, îòíîñÿùèåñÿ ê ÔÌ ôàçå ( )l � 0 .



ñÿ ôàçà ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôåððîìàãíåòèçìà è àíòèôåð-
ðîìàãíåòèçìà (ÑÔÌ, m l h hñ3 3 � �0 0 0, , , ðèñ. 8,à).
Ïðè÷åì èñ÷åçíîâåíèå ýòèõ êîìïîíåíò ïðè èçìåíåíèè
âíåøíèõ óñëîâèé ìîæåò ïðîèñõîäèòü ïóòåì ïîñëåäîâà-
òåëüíîñòè ìàãíèòíûõ ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèé. Â äàííîì
ñëó÷àå, ïîñêîëüêó íèçêîòåìïåðàòóðíîé ÿâëÿåòñÿ ôàçà
ÑÔÌ, ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû áûëî áû ñëó÷àé-
íûì ñîâïàäåíèåì, åñëè áû îáà ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèÿ
(èñ÷åçíîâåíèå îäíîãî èç ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà m èëè l)
ïðîèñõîäèëè ïðè åäèíîé òåìïåðàòóðå äëÿ ëþáîãî n èç
óêàçàííîãî èíòåðâàëà. Áîëåå âåðîÿòíûì, íà íàø âçãëÿä,
ÿâëÿåòñÿ ñëåäóþùàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ìàãíèòíûõ
ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ: CÔÌ ÀÔ ÏÌ4 4 . Ñëåäîâàòåëü-
íî, ëèíèÿ aeb ( , , )0 6 0 8� �x íà ðèñ. 1 äîëæíà ñîîòâå-
òñòâîâàòü òåìïåðàòóðå ïåðåõîäà ïîðÿäîê–ïîðÿäîê
(ÑÔÌ–ÀÔ) è âûøå íåå äîëæíà áûòü ëèíèÿ ïåðåõîäîâ
ïîðÿäîê–áåñïîðÿäîê (ÀÔ–ÏÌ). Òîãäà èçëîì êðèâîé fgh

â òî÷êå g íà ðèñ. 1 è 4 ïðè x � 0 8, ìîæåò îçíà÷àòü òðîé-
íóþ òî÷êó (íà÷àëî ðàçäåëåíèå ôàç ÔÌ è ÑÔÌ). Èìåííî
ýòî ïðåäïîëîæåíèå ïîáóäèëî íàñ ïðîâåñòè áîëåå òîíêèå
ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ òåìïåðàòóðíîãî ó÷àñ-
òêà âûøå ëèíèè aeb è îáíàðóæèòü äîïîëíèòåëüíóþ ëè-
íèþ de, îïèñûâàþùóþ çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû ðàçðó-
øåíèÿ àíòèôåððîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà îò êîíöåíòðàöèè.
Èñõîäÿ èç ôàçîâîé äèàãðàììû (ðèñ. 1) ìîæíî ïîëàãàòü,
÷òî äëÿ îáðàçöîâ ñ x � 0 8, âîçíèêíîâåíèå ñïîíòàííîé
íàìàãíè÷åííîñòè íà ëèíèè ab ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì ìàã-
íèòíîãî ôàçîâîãî ïåðåõîäà ïîðÿäîê–ïîðÿäîê
(ÑÔÌ–ÀÔ). Ëèíèÿ af — çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû
óñòîé÷èâîñòè ÀÔ ôàçû T x1( ) îò êîíöåíòðàöèè æåëåçà.

6.3. Ôåððîìàãíèòíàÿ ôàçà

Â îáëàñòè êîíöåíòðàöèé 0 8 1 0, ,� �x ñèñòåìà
Mn2–xFexAs0,5P0,5 îáëàäàåò ñïîíòàííûì ìàãíèòíûì
ìîìåíòîì, êîòîðûé ïî÷òè íå çàâèñèò îò x. ×èñëî
d-ýëåêòðîíîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ìåíÿåòñÿ îò
N d

NM � 38 534, è N d
FM � 38 259, äî N d

NM � 39 456, ,
N d

FM � 38 855, äëÿ x � 0 8, è 1 1, ñîîòâåòñòâåííî. Â èñ-
ñëåäóåìîé îáëàñòè (1 2845 1 3152, ,� �n ) íàèìåíüøåé
ýíåðãèåé â íóëåâîì ïîëå îáëàäàåò ôåððîìàãíèòíîå
( ,m 3 0 l � 0, ðèñ. 9,á) ðåøåíèå ñèñòåìû (12)–(18). Òà-
êèì îáðàçîì, äëÿ îáðàçöîâ ñ x � 0 8, âîçíèêíîâåíèå
ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòè íà ëèíèè bc ÿâëÿåòñÿ
ìàãíèòíûì ôàçîâûì ïåðåõîäîì ïåðâîãî ðîäà áåñ-
ïîðÿäîê–ïîðÿäîê, â ðîëè ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííîé
ôàçû âûñòóïàåò ôåððîìàãíèòíàÿ ôàçà, à ëèíèÿ bc —
çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû Êþðè îò êîíöåíòðàöèè
æåëåçà T xC ( ). Òîãäà èíäóöèðîâàííûå ìàãíèòíûì
ïîëåì ïåðåõîäû ïåðâîãî ðîäà âûøå TC òàêæå ÿâëÿ-
þòñÿ ïåðåõîäàìè áåñïîðÿäîê–ïîðÿäîê ( )ÏÌ ÔÌ5
è ïîäîáíû ïåðåõîäàì â àðñåíèäå ìàðãàíöà [2].
Èìåííî îíè â ñèñòåìå Mn2–xFexAs0,5P0,5 ìîãóò îêà-
çàòüñÿ íàèáîëåå ïðèãîäíûìè äëÿ ïðàêòè÷åñêîãî
èñïîëüçîâàíèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ìàãíèòîêà-
ëîðè÷åñêîãî ýôôåêòà, ïîñêîëüêó íàðÿäó ñ óäîáíûì

òåìïåðàòóðíûì èíòåðâàëîì îíè ñîïðîâîæäàþòñÿ
çíà÷èòåëüíûì èçìåíåíèåì íàìàãíè÷åííîñòè â ïðî-
öåññå èíäóöèðîâàííîãî ïåðåõîäà 
� �~ 0 è áîëüøîé
êðóòèçíîé ñïîíòàííîãî ïåðåõîäà d /dT� , ÷òî âàæíî
äëÿ ïðàêòè÷åñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ. Îò ýòèõ õàðàê-
òåðèñòèê, ñîãëàñíî [2], çàâèñèò àáñîëþòíàÿ âåëè÷è-
íà ìàãíèòîêàëîðè÷åñêîãî ýôôåêòà.

Ìîäåëüíàÿ ôàçîâàÿ äèàãðàììà ( , , )M m l x0 0 0mod �
íà ðèñ. 10 äàåò îáùåå ïðåäñòàâëåíèå î ãðàíèöàõ ìàãíè-

òîóïîðÿäî÷åííûõ ôàç ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5. Íà

ðèñ. 10 âåëè÷èíû ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ïðèâåäåíû ê èõ

àíàëîãàì â êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêå ñ øåñòüþ ìàã-

íèòîàêòèâíûìè àòîìàìè, êàæäûé èç êîòîðûõ ñîäåðæèò

ïÿòü (ïðåäïîëîæèòåëüíî) ýêâèâàëåíòíûõ d-îðáèòàëåé.

Ñðàâíåíèå ýòîé äèàãðàììû ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è

ðàñ÷åòíûìè çàâèñèìîñòÿìè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà îò

êîíöåíòðàöèè (ðèñ. 4) ïðè íåêîòîðîì êîëè÷åñòâåííîì

ðàñõîæäåíèè ïîêàçûâàåò î÷åâèäíîå êà÷åñòâåííîå

ñõîäñòâî â ïîâåäåíèè çàâèñèìî ñòåé M x0( ) è

M x0mod ( ), M x0exp ( ) è m x0( ). Ó÷èòûâàÿ âçàèìîñâÿçü

Îñîáåííîñòè ñïîíòàííûõ è èíäóöèðîâàííûõ ìàãíèòíûì ïîëåì ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàç

Ôèçèêà íèçêèõ òåìïåðàòóð, 2008, ò. 34, ¹ 6 545

– 0,006 – 0,004 – 0,002 0 0,002

– 0,2

– 0,1

0,1

0,2

0,3

–l

M

h

l(0)

M(0)
M(h)

l(h)

M0(0)
M0(h)

Mn Fe As P (x = 0,9)1,1 0,9 0,5 0,5

à

0 0,1 0,2 0,3

– 0,143

– 0,142

F

M

á

Ðèñ. 9. Ðàñ÷åòíûå ïîëåâûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ìàã-

íèòíîãî ïîðÿäêà (à) è ýíåðãåòè÷åñêàÿ óñòîé÷èâîñòü ôàç

(á), âû÷èñëåííûå ïðè n �1,2948. Øòðèõîâîé ëèíèåé îáî-

çíà÷åíû êðèâûå, îòíîñÿùèåñÿ ê ÔÌ ôàçå ( )l � 0 .



ïîâåäåíèÿ m x0( ) è l x0( ), ìîæíî èäåíòèôèöèðîâàòü

ó÷àñòêè ýêñïåðèìåíòàëüíîé äèàãðàììû hg, gf íà

ðèñ. 4 ñ ïîçèöèè ïðåäåëüíî äîïóñòèìûõ â ñèñòåìå

Mn2–xFexAs0,5P0,5 êîíöåíòðàöèé æåëåçà äëÿ ôåððîìàã-

íèòíîé ôàçû ( , ,0 8 1 1� �x ), ôàçû ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôåð-

ðîìàãíåòèçìà è àíòèôåððîìàãíåòèçìà ( , ,0 6 0 8� �x ) è

÷èñòîé àíòèôåððîìàãíèòíîé ôàçû x � 0 5, . Ñëèÿíèå

êðèâûõ CGH è skfg íà ðèñ. 10 è ïî÷òè ïîëíîå ñîâïàäå-

íèå àíàëîãè÷íûõ ëèíèé íà ðèñ. 4 îçíà÷àåò, ÷òî â äèàïà-

çîíå êîíöåíòðàöèé æåëåçà 0 8 1 1, ,� �x ÷èñëî ýëåêò-

ðîíîâ â ìàãíèòîàêòèâíîé çîíå äîïóñêàåò òîëüêî

ôåððîìàãíèòíîå ðåøåíèå ñèñòåìû (12)–(18). Êàðäè-

íàëüíîå ðàñõîæäåíèå ýòèõ êðèâûõ â îáëàñòè x � 0 8, íà

îáîèõ ðèñóíêàõ ìîæíî ñâÿçàòü ñ ïîÿâëåíèåì àíòèôåð-

ðîìàãíèòíîãî âêëàäà â ìàãíèòíûé ìîìåíò ñèñòåìû.

Ýòîò âêëàä íàðàñòàåò ñ ïîíèæåíèåì êîíöåíòðàöèè æå-

ëåçà è îïèñûâàåòñÿ êðèâîé l x( ) íà ðèñ. 10. Êðèâàÿ sk äà-

åò ïðåäñòàâëåíèå î âåëè÷èíàõ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà

èíäóöèðîâàííîé ôàçû ÑÔÌ â îáëàñòè àáñîëþòíîé

óñòîé÷èâîñòè àíòèôåððîìàãíèòíîé ôàçû. Ýòè äàííûå

ïîçâîëÿþò äàòü ñðàâíèòåëüíóþ îöåíêó âåëè÷èí ìàãíè-

òîêàëîðè÷åñêèõ ýôôåêòîâ ïðè èíäóöèðîâàííûõ ïåðå-

õîäàõ ïîðÿäîê–ïîðÿäîê (ÀÔ–ÑÔÌ) è áåñïîðÿäîê–ïî-

ðÿäîê (ÏÌ–ÔÌ), êîòîðûå ìîæíî íàáëþäàòü (ðèñ. 2)

ïðè ðàçëè÷íûõ ñîäåðæàíèÿõ æåëåçà â ñèñòåìå

Mn2–xFexAs0,5P0,5.

7. Çàêëþ÷åíèå

Â äàííîé ðàáîòå ðàñ÷åòû ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû
ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5 ïðîâîäèëèñü äëÿ ïàðàìåò-
ðîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ÿ÷åéêè, ñîîòâåòñòâóþùèõ ñïëà-
âó ñ x � 0 5, . Ïðåäâàðèòåëüíûå ðàñ÷åòû ñ ó÷åòîì ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè
c x a x( ), ( ) äëÿ êàæäîãî èç èññëåäóåìûõ îáðàçöîâ íå
äàþò êà÷åñòâåííûõ îòëè÷èé. Ôîðìà ïëîòíîñòè ñîñòî-
ÿíèé, âåëè÷èíà ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ â ÔÌ ôàçå è ÷èñ-
ëî ýëåêòðîíîâ â d-çîíå áëèçêè â êîëè÷åñòâåííîì îòíî-
øåíèè. Ýòî äàåò îñíîâàíèÿ ïîëàãàòü, ÷òî îñíîâíûå
ïðèáëèæåíèÿ èñïîëüçóåìîãî ïîäõîäà íå âíîñÿò ñó-
ùåñòâåííûõ èñêàæåíèé â îñîáåííîñòè ìàãíèòíîãî
ïîâåäåíèÿ èññëåäóåìîé ñèñòåìû è èíòåðïðåòàöèÿ
îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñïëàâîâ â äèàïàçîíå 0 6 0 8, ,� �x

êàê ôàçû ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôåððîìàãíåòèçìà è àíòè-
ôåððîìàãíåòèçìà ñîîòâåòñòâóåò äåéñòâèòåëüíîñòè.

Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî èñïîëüçîâàíèå êîìáè-
íèðîâàííîãî ïîäõîäà, â êîòîðîì ó÷èòûâàåòñÿ ñîñó-
ùåñòâîâàíèå ðàçëè÷íûõ òèïîâ ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè
ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, ïîêàçàëî, ÷òî ôóíäàìåíòàëü-
íûå èçìåíåíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ îñíîâíîãî ñîñòîÿ-
íèÿ ïðè èçìåíåíèè ñîäåðæàíèÿ æåëåçà â èññëåäóåìîé
ñèñòåìå îáóñëîâëåíû òîëüêî èçìåíåíèåì ñòåïåíè çà-
ïîëíåíèÿ ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû. Ïðè êîíå÷íûõ òåì-
ïåðàòóðàõ ýòî ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé ïîÿâëåíèÿ ïîñëåäî-
âàòåëüíîñòè ìàãíèòíûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ïî
òåìïåðàòóðå äëÿ îáðàçöîâ ñ x x ñ� è òðîéíîé òî÷êè
ïðè x x ñ� 	 0 7 0 8, – , (ðèñ. 1 è 10), ÷òî îêàçûâàåòñÿ
âàæíûì â ïðèêëàäíîì ïëàíå, ïîñêîëüêó ïðåäñêàçûâà-
åò ðàçëè÷íûå òèïû ìàãíèòîêàëîðè÷åñêèõ ýôôåêòîâ â
ñïëàâàõ ñ ðàçëè÷íûì ñîäåðæàíèåì èñõîäíûõ êîìïî-
íåíòîâ ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5.
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Peculiarities of spontaneous and magnetic field-

induced magnetically ordered phases

in alloys of a Mn2–x
Fe

x
As0.5P0.5 system

V.I. Val`kov, D.V. Varyukhin, and A.V. Golovchan

The magnetic phase diagram of the

Mn2–xFexAs0.5P0.5 system is studied experimentally

and theoretically. At is found that alloys with x � 0 7.

has an antiferromagnetic phase. It is shown that for

0 5 0 8. .� �x the low-temperature phase possessing a

spontaneous magnetization can be considered as a co-

existence of ferromagnetism and antiferromagnetism

and described as a canted ferromagnetic structure.

The electronic structure of Mn1.5Fe0.5As0.5P0.5 alloy

in ferromagnetic and nonmagnetic states is calcu-

lated. The comparison of measured and calculated

values of magnetic moment per formula unit shows

that a pure ferromagnetic state is realized only for al-

loys with x � 0 8. where the above values are in good

agreement. A model describing correctly the basic

features of spontaneous and field-induced magneti-

cally ordered states, observed in the system under

consideration is constructed. The model parameters

are the number of electrons in d band, density of

electronic states for nonmagnetic system and intra-

tomic exchange integral. Their values can be esti-

mated directly by the data on electronic structure cal-

culated from the first principles. The model has

allowed predicting and observing the existence of a

triple point in the magnetic phase diagram of the al-

loys under study.

PACS: 71.20.Be Transition metals and alloys;
75.50.Ee Antiferromagnetics;
75.50.Gg Ferrimagnetics;
75.10.Lp Band and itinerant models;
75.30.Kz Magnetic phase boundaries.

Keywords: antiferromagnetics, ferrimagnetics, elec-

tronic structure, density of electronic states, triple

point.
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