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Ïðîâåäåíî ýêñïåðèìåíòàëüíîå è òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ôàçîâîé äèàãðàììû ñèñòåìû

Mn2–xFexAs0,5P0,5 ïîä äàâëåíèåì. Îáíàðóæåíî, ÷òî ñïîíòàííàÿ è èíäóöèðîâàííàÿ ìàãíèòíûì ïîëåì íèç-

êîòåìïåðàòóðíàÿ ôàçà â îáëàñòè 05 08, ,� �x íå ïðåòåðïåâàåò çíà÷èòåëüíûõ èçìåíåíèé ïðè äåéñòâèè

ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ äî 2 êáàð. Íà îñíîâå ab initio ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñïëàâîâ

Mn1,5Fe0,5As0,5P0,5 óñòàíîâëåíî èçìåíåíèå ñòåïåíè ýëåêòðîííîãî çàïîëíåíèÿ 3d-çîíû ïðè âîçíèêíîâåíèè

ôåððîìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè è ñæàòèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Ïðåäëîæåíà ìîäåëü, ïîçâîëÿþùàÿ

ó÷åñòü îñíîâíûå ÷åðòû àíòèôåððîìàãíèòíîé è ñêîøåííîé ôåððîìàãíèòíîé ñòðóêòóð. Â êà÷åñòâå ïàðà-

ìåòðîâ ìîäåëè âûñòóïàþò ñòåïåíü çàïîëíåíèÿ d-çîíû, íåìàãíèòíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è

âíóòðèàòîìíûé îáìåííûé èíòåãðàë. Èõ âåëè÷èíû íàïðÿìóþ îöåíèâàþòñÿ ïî äàííûì ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîí-

íîé ñòðóêòóðû èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ. Â ðàìêàõ ìîäåëè ïîêàçàíî, ÷òî óñòîé÷èâîñòü ìàãíèòíûõ õàðàêòå-

ðèñòèê ñêîøåííîé ôåððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ïî îòíîøåíèþ ê äàâëåíèþ âîçíèêàåò âñëåäñòâèå óâåëè÷å-

íèÿ ÷èñëà ýëåêòðîíîâ â ìàãíèòîàêòèâíîé çîíå ïðè óìåíüøåíèè îáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè.

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

ï³ä òèñêîì. Âèÿâëåíî, ùî ñïîíòàííà ³ ³íäóêîâàíà ìàãí³òíèì ïîëåì íèçüêîòåìïåðàòóðíà ôàçà â îáëàñò³

0 5 0 8, ,� �x íå çàçíàº çíà÷íèõ çì³í ïðè ä³¿ ã³äðîñòàòè÷íîãî òèñêó äî 2 êáàð. Íà îñíîâ³ ab initio ðîçðàõóíê³â

åëåêòðîííî¿ ñòðóêòóðè ñïëàâ³â Mn1,5Fe0,5As0,5P0,5 óñòàíîâëåíî çì³íó ñòóïåíÿ åëåêòðîííîãî çàïîâíåííÿ

3d-çîíè ïðè âèíèêíåíí³ ôåðîìàãí³òíî¿ ïîëÿðèçàö³¿ òà ñòèñêó êðèñòàë³÷íî¿ ãðàòêè. Çàïðîïîíîâàíî ìîäåëü,

ùî äîçâîëÿº âðàõóâàòè îñíîâí³ ðèñè àíòèôåðîìàãí³òíî¿ òà ñêîøåíî¿ ôåðîìàãí³òíî¿ ñòðóêòóð. ßê ïàðàìåò-

ðè ìîäåë³ âèñòóïàþòü ñòóï³íü çàïîâíåííÿ d-çîíè, íåìàãí³òíà ãóñòèíà åëåêòðîííèõ ñòàí³â ³ âíóòð³øíüîà-

òîìíèé îáì³ííèé ³íòåãðàë. ¯õí³ âåëè÷èíè ïðÿìî îö³íþþòüñÿ çà äàíèìè ðîçðàõóíê³â åëåêòðîííî¿ ñòðóêòó-

ðè ç ïåðøèõ ïðèíöèï³â. Ó ðàìêàõ ìîäåë³ ïîêàçàíî, ùî ñò³éê³ñòü ìàãí³òíèõ õàðàêòåðèñòèê ñêîøåíî¿

ôåðîìàãí³òíî¿ ñòðóêòóðè ñòîñîâíî äî òèñêó âèíèêàº âíàñë³äîê çá³ëüøåííÿ ÷èñëà åëåêòðîí³â ó ìàãí³òîàê-

òèâí³é çîí³ ïðè çìåíøåíí³ îá’ºìó åëåìåíòàðíî¿ êîì³ðêè.

PACS: 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

Öåëåíàïðàâëåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ
ãèãàíòñêîãî ìàãíèòîêàëîðè÷åñêîãî ýôôåêòà (ÌÊÝ) â æå-

ëåçîìàðãàíöåâûõ ïíèêòèäàõ ñèñòåìû Mn Fe As P2 1� �x x y y

[1,2] íåñêîëüêî îòîäâèíóëè âîïðîñû òåîðåòè÷åñêîãî àíà-
ëèçà îñîáåííîñòåé ìàãíèòíûõ ôàçîâûõ äèàãðàìì, âû-
çâàííûõ èçìåíåíèåì õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà è âíåøíèìè
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èçîòåðìè÷åñêèìè âîçäåéñòâèÿìè. Åñëè èçìåíåíèå òèïà
ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé, ñîïðîâîæäàþùåå èç-
ìåíåíèå ñîñòàâà êàòèîííîé ïîäðåøåòêè, åùå ìîæíî ñâÿ-
çàòü ñ êîíòðîëèðóåìûìè õàðàêòåðèñòèêàìè ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû [3], òî ìåõàíèçì âîçíèêíîâåíèÿ î÷åíü ñèëü-
íîé èëè àíîìàëüíî ñëàáîé ÷óâñòâèòåëüíîñòè ìàãíèòíûõ
ñâîéñòâ ê âíåøíåìó ìàãíèòíîìó ïîëþ è ìåõàíè÷åñêèì
íàïðÿæåíèÿì îñòàåòñÿ íåÿñíûì. Òàê, ïðè íàëè÷èè çíà÷è-
òåëüíîé ñïîíòàííîé ìàãíèòîñòðèêöèè, ñîïðîâîæäàþ-
ùåé ôàçîâûå ïåðåõîäû [1], ïîëíîé íåîæèäàííîñòüþ
ìîæíî ñ÷èòàòü îòñóòñòâèå çàìåòíîé ÷óâñòâèòåëüíîñòè
îñíîâíûõ õàðàêòåðèñòèê èññëåäóåìûõ ñïëàâîâ ê âîçäåé-
ñòâèþ ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ. È ýòî ïðè òîì, ÷òî
íàìàãíè÷åííîñòü, êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû è êðèòè÷åñ-
êèå ïîëÿ äâóõ- è òðåõêîìïîíåíòíûõ æåëåçîìàðãàíöåâûõ
àðñåíèäîâ è ôîñôèäîâ ïðîÿâëÿþò èíîãäà ãèãàíòñêóþ
÷óâñòâèòåëüíîñòü ê âíåøíåìó äàâëåíèþ [4–7]. Ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ìàãíèòíîé ôàçîâîé äèàãðàì-
ìû ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , è àíàëèç ìåõàíèçìîâ
àíîìàëüíî ñëàáîé ÷óâñòâèòåëüíîñòè ìàãíèòîóïîðÿäî-
÷åííûõ ñîñòîÿíèé ê âíåøíåìó äàâëåíèþ ÿâëÿþòñÿ
öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû.

1. Ìåòîäèêè èçìåðåíèé

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå îñíîâíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå
ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû ïðè èññëåäîâàíèè òåìïåðàòóð-
íûõ � �(T è ïîëåâûõ � �(H çàâèñèìîñòåé íàìàãíè÷åí-
íîñòè, èçìåðåííûõ â ñòàòè÷åñêèõ è èìïóëüñíûõ ìàã-
íèòíûõ ïîëÿõ. Èçìåðåíèÿ â ñòàòè÷åñêîì ìàãíèòíîì
ïîëå íàïðÿæåííîñòüþ H äî 10 êÝ ïðîâîäèëè íà âåñàõ
òèïà Äîìåíèêàëè. Ýòè çàâèñèìîñòè èñïîëüçîâàëè äëÿ
îïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóð èñ÷åçíîâåíèÿ íàìàãíè÷åí-
íîñòè. Ïîëåâûå çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè èçìå-
ðÿëè â èìïóëüñíîì ìàãíèòíîì ïîëå íàïðÿæåííîñòüþ
äî 300 êÝ íà îñíîâå èíäóêöèîííîé ìåòîäèêè â ìàãíè-
òîìåòðå, àíàëîã êîòîðîãî îïèñàí â [8]. Îáðàçåö ñ ìèê-
ðîñîëåíîèäîì íàõîäèëñÿ âíóòðè êîíòåéíåðà âûñî-
êîãî äàâëåíèÿ, çàïîëíåííîãî ãàçîîáðàçíûì ãåëèåì.
Ñæàòèå ãåëèÿ äî 2 êáàð îñóùåñòâëÿëîñü ãàçîâûì êîì-
ïðåññîðîì [8]. Äëÿ ïîíèæåíèÿ òåìïåðàòóðû îáðàçöà
îò 300 äî 17 Ê ñîñóä âûñîêîãî äàâëåíèÿ ïîìåùàëè â
âûíîñíóþ ÿ÷åéêó ãåëèåâîãî äåòàíäåðà. Èíäóêöèîí-
íóþ ìåòîäèêó èñïîëüçîâàëè òàêæå ïðè èçìåðåíèÿõ
íà÷àëüíîé ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè â ñëàáîì ïå-
ðåìåííîì ìàãíèòíîì ïîëå H � 100 Ý â äèàïàçîíå
çâóêîâûõ ÷àñòîò. Ðåíòãåíîâñêèå èçìåðåíèÿ òåìïåðà-
òóðíûõ çàâèñèìîñòåé ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîé
ðåøåòêè ïðîâîäèëè íà äèôðàêòîìåòðå Äðîí-1.5.

2. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû

Ñïëàâû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , ñîõðàíÿþò â èçó÷àåìîì
äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé (0 5 1, � �x ) ãåêñàãîíàëüíóþ
êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó òèïà Fe P2 . Ïðè ïîâûøå-

íèè òåìïåðàòóðû â îáðàçöàõ ñ x � 0 6, íàáëþäàþòñÿ
ìàãíèòíûå ôàçîâûå ïåðåõîäû I ðîäà (ðèñ. 1), êîòîðûå
ñîïðîâîæäàþòñÿ èñ÷åçíîâåíèåì ñïîíòàííîé íàìàãíè-
÷åííîñòè è èçìåíåíèåì ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîé
ðåøåòêè a è c (ðèñ. 2). Çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû èñ÷åç-
íîâåíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè T xdis ( ) è âåëè÷èíû íàìàãíè-
÷åííîñòè íàñûùåíèÿ � 0( )x îò êîíöåíòðàöèè îïèñû-
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Ðèñ. 1. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè ïî-

ëèêðèñòàëëè÷åñêèõ ñïëàâîâ ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , â

ïîñòîÿííîì ìàãíèòíîì ïîëå H �10 êÝ.
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Ðèñ. 2. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè è

ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè äëÿ ôåððîìàãíèòíîãî ñïëàâà

Mn Fe As P1 2 0 8 0 5 0 5, , , , .



âàþòñÿ íà ðèñ. 3 êðèâûìè aebc è kfgh ñîîòâåòñòâåííî.
Âåëè÷èíó � 0( )x èçìåðÿëè ïðè íàìàãíè÷èâàíèè îáðàç-
öîâ â èìïóëüñíîì ìàãíèòíîì ïîëå ïðè T � 77 Ê è
îïðåäåëÿëè ýêñòðàïîëÿöèåé íàìàãíè÷åííîñòè íàñûùå-
íèÿ ê íóëåâîìó ïîëþ (ðèñ. 4,à). Âåëè÷èíó Tdis îïðåäå-
ëÿëè òàê, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 1. Êðèâàÿ de íà ðèñ. 3
îïèñûâàåò èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû Íååëÿ T xN ( ), êî-
òîðàÿ, ñîãëàñíî [3], îòîæäåñòâëÿëàñü ñ òåìïåðàòóðîé
ïèêà ìàãíèòíîé âî ñïðèèì÷èâî ñòè. Â îáðàçöå
Mn Fe As P1 5 0 5 0 5 0 5, , , , (x � 0 5, ) ñïîíòàííàÿ íàìàãíè÷åí-
íîñòü îòñóòñòâóåò, è íàìàãíè÷åííîñòü íàñûùåíèÿ äëÿ
ýòîãî îáðàçöà íà ðèñ. 3 ñîîòâåòñòâóåò íîâîé èíäóöèðî-
âàííîé ìàãíèòíûì ïîëåì ôàçå. Ïîñëåäíÿÿ ðåàëèçóåòñÿ
â ìàãíèòíûõ ïîëÿõ ñ áîëüøîé íàïðÿæåííîñòüþ è õà-
ðàêòåðèçóåòñÿ êðèòè÷åñêèìè ïîëÿìè âîçíèêíîâåíèÿ
H Tk1( ) è èñ÷åçíîâåíèÿ H Tk2( ) � H Tk1( ) (ðèñ. 5). Îòìå-
òèì, ÷òî äëÿ îáðàçöîâ ñ x � 0 6, èíäóöèðîâàííûå ïåðå-
õîäû ïåðâîãî ðîäà òàêæå íàáëþäàþòñÿ, îäíàêî òîëüêî
âûøå ëèíèè aebc (ðèñ. 3).

Âîçâðàùàÿñü ê êðèâîé kfgh íà ðèñ. 3, âèäèì, ÷òî îíà
îáíàðóæèâàåò äâà ëèíåéíûõ ó÷àñòêà, ðàçäåëåííûõ òî÷-

êîé g(x � 0 8, ). Ðàñ÷åòû èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ýëåêò-
ðîííîé ñòðóêòóðû ñïëàâîâ ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , ,
ïðîâåäåííûå â [3], ïîêàçàëè, ÷òî ïðè ïîíèæåíèè êîí-
öåíòðàöèè æåëåçà îò x �1 1, äî x � 0 8, òî÷êà g ñîîòâå-
òñòâóåò íà÷àëó ïðèíöèïèàëüíîãî îòêëîíåíèÿ (ðåçêîìó
èçìåíåíèþ íàêëîíà) ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòè
ìàãíèòíîãî ìîìåíòà M x( ) îò äàííûõ ðàñ÷åòîâ [3] äëÿ
ôåððîìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ. Îòñþäà, ñîãëàñíî [3], áûë
ñäåëàí âûâîä, ÷òî â îáëàñòè 0 6 0 8, ,� �x íèçêîòåìïåðà-
òóðíàÿ ôàçà, îáëàäàþùàÿ ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñ-

Âëèÿíèå äàâëåíèÿ íà óñòîé÷èâîñòü ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé â ñïëàâàõ ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5
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Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè íàñûùåíèÿ è òåì-

ïåðàòóð óñòîé÷èâîñòè ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé

ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , îò êîíöåíòðàöèè æåëåçà. Òî÷êà

k îïðåäåëåíà èç ýêñòðàïîëÿöèè çíà÷åíèÿ çàâèñèìîñòè

�0( )H ê íóëåâîìó ïîëþ ïðè èíäóöèðîâàííûõ ìàãíèòíûì

ïîëåì ïåðåõîäàõ AF–CFM.
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Ðèñ. 4. Èçîáàðè÷åñêèå çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè îò

ïîëÿ äëÿ îáðàçöîâ ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , ïðè x: 0,5(à),

0,6(á), 0,7(â).



òüþ, â ñïëàâàõ ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , íå ÿâëÿåòñÿ
êîëëèíåàðíûì ôåððîìàãíåòèêîì, à ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé
ñîñóùåñòâîâàíèå ôåððîìàãíåòèçìà è àíòèôåððîìàãíå-
òèçìà. Ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà ýòîé ôàçû ðàññìàòðèâàëàñü
â [3] êàê ñêîøåííàÿ ôåððîìàãíèòíàÿ — CFM. Ïðè ýòîì,
ñîãëàñíî ýêñïåðèìåíòàëüíîé äèàãðàììå íà ðèñ. 3, ïî-
ÿâëåíèå àíòèôåððîìàãíèòíîé ôàçû äëÿ îáðàçöîâ ñ
0 6 0 7, ,� �x ïðåäøåñòâóåò ïîÿâëåíèþ íèçêîòåìïåðàòóð-
íîé ôàçû CFM. Îòñþäà òàêæå ñëåäóåò, ÷òî ñïîíòàííîå
âîçíèêíîâåíèå íàìàãíè÷åííîñòè íà ó÷àñòêàõ ae è bc ñî-
îòâåòñòâóåò ìàãíèòíûì ôàçîâûì ïåðåõîäàì ðàçíîãî
òèïà. Íà ëèíèè ae âîçíèêíîâåíèå íàìàãíè÷åííîñòè
ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì ïåðåõîäà ïîðÿäîê–ïîðÿäîê. Òåì-
ïåðàòóðà ïèêà ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè T xN ( ) äëÿ
îáðàçöîâ ñ 0 7 0 8, ,� �x è òåìïåðàòóðà âîçíèêíîâåíèÿ
ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòè ñòàíîâÿòñÿ íåðàçëè÷èìû-
ìè, ïîñêîëüêó ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè æåëåçà
ïèê òðàíñôîðìèðóåòñÿ â óïëîùåíèå (x � 0 7, ) è ïðàêòè-
÷åñêè íå íàáëþäàåòñÿ ïðè x � 0 7, .

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ âîçäåéñòâèÿ
ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ íà ñïîíòàííûå è èíäóöè-
ðîâàííûå ïåðåõîäû â ñèñòåìå Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , [6]
ïîêàçàëè îòñóòñòâèå çàìåòíîãî âëèÿíèÿ äàâëåíèÿ íà
ñïîíòàííûå è èíäóöèðîâàííûå ïåðåõîäû. Êðèâûå íà-
ìàãíè÷èâàíèÿ (ðèñ. 4), òåìïåðàòóðû ïåðåõîäîâ Tdis è
êðèòè÷åñêèå ïîëÿ H k (ðèñ. 5) ïðàêòè÷åñêè íå èçìå-
íÿþòñÿ ïðè íàëîæåíèè ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ
äî 2 êáàð. Â [6] äàíî êà÷åñòâåííîå îáúÿñíåíèå íåçàâè-
ñèìîñòè âåëè÷èíû Tdis îò äàâëåíèÿ íà îñíîâå óðàâíå-
íèÿ Êëàïåéðîíà–Êëàóçèóñà

dT /dP
a/a c/c

S
dis �

�2	 	
	

, (1)

ãäå 	 	 	S a/a c/c, , — èçìåíåíèå ýíòðîïèè è îòíîñèòåëü-
íûå èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ãåêñàãîíàëüíîé êðèñ-
òàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ïðè ïåðåõîäå ñîîòâåòñòâåííî. Ïî-
ñêîëüêó äëÿ èññëåäóåìûõ ìàòåðèàëîâ 	a/a � 0 9 10 2, ,
 �

	c/c � � 
 �1 8 10 2, (ðèñ. 2, [1]), òî dT /dPdis � 0. Îäíàêî

ãëóáèííûé ìåõàíèçì ýòîãî ÿâëåíèÿ ñêðûâàåòñÿ â ñëîæ-
íîé ýíåðãåòè÷åñêîé âçàèìîñâÿçè ýëåêòðîííîé,
ðåøåòî÷íîé è ìàãíèòíîé ïîäñèñòåì. Àíàëèç ýòîé âçàè-
ìîñâÿçè â ñïëàâàõ ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , áóäåò
ïðîâåäåí íèæå ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ
ïðèíöèïîâ ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîãî ýëåêòðîííîãî ñïåê-
òðà ïðè ðàçëè÷íîé ñòåïåíè ñæàòèÿ ðåøåòêè ñ ïðèâëå÷å-
íèåì ìîäåëüíûõ ïðåäñòàâëåíèé.

3. Îñîáåííîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû è

äåòàëè ab initio ðàñ÷åòà

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîé ýëåêòðîí-
íîé ñòðóêòóðû ñïëàâîâ Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , ïðèìåíÿëè
ïîëíîñòüþ ðåëÿòèâèñòñêèé ìåòîä Êîððèíãè–Êî-
íà–Ðîñòîêåðà (ïàêåò SPRKKR [9]). Ïðè ïîñòðîåíèè
êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà èñïîëüçîâàëè ïðèáëè-
æåíèå àòîìíîé ñôåðû. Îáìåííî-êîððåëÿöèîííóþ
ýíåðãèþ âû÷èñëÿëè â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîò-
íîñòè áåç ó÷åòà ãðàäèåíòíûõ ïîïðàâîê [10].

Ñïëàâû ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , îáëàäàþò ãåê-
ñàãîíàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé òèïà Fe P2
(ãðóïïà ñèììåòðèè P m62 ), ïðè÷åì ïðè x � 1àòîìû Fe è
MnI çàíèìàþò ïîçèöèè ñ òåòðàýäðè÷åñêèì (I f� 3 ,
( , , )x 0 0 ), Mn II — ïèðàìèäàëüíûì (II 3� g, ( , , )x /0 1 2 )
îêðóæåíèåì àòîìîâ ìûøüÿêà è ôîñôîðà, êîòîðûå, â
ñâîþ î÷åðåäü, ïðåäïîëàãàþòñÿ ðàâíîâåðîÿòíî ðàñïðå-
äåëåííûìè ïî ïîçèöèÿì 2c è 1b [1,7]. Òàêèì îáðàçîì,
ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ñîäåðæèò òðè ôîðìóëüíûõ åäè-
íèöû. Ðàñ÷åò ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîé ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû ñïëàâîâ äëÿ ôåððîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà ïðî-
âîäèëè â ïðèáëèæåíèè êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà äëÿ
ìîäåëè íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà, â êîòîðîé ïðåäïîëà-
ãàëè, ÷òî àòîìû Fe I è Mn I ðàñïðåäåëåíû õàîòè÷åñêè ïî
òåòðàýäðè÷åñêèì ïîçèöèÿì, à àòîìû As è P — õàîòè-
÷åñêè ðàñïðåäåëåíû ïî ïîçèöèÿì 2c è 1b. Ïàðàìåòðû
ïîçèöèé àòîìîâ æåëåçà è ìàðãàíöà: x f( ) ,3 0 257� ,
x g( ) ,3 0 580� [7].

Ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâ íåìàãíèòíàÿ è
ñïèí-ïîëÿðèçîâàííàÿ çàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ýëåêòðîí-
íûõ ñîñòîÿíèé îò ýíåðãèè DOS( )E (ðèñ. 6) ïîêàçûâàþò,
÷òî èññëåäóåìûå ñïëàâû ÿâëÿþòñÿ ïðîâîäÿùèìè ìàãíå-
òèêàìè è 3d-ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ íà óðîâíå Ôåðìè
äàþò íàèáîëüøèé âêëàä â òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà. Êàê
âèäíî íà ðèñóíêå, ýòà èíòåãðàëüíàÿ õàðàêòåðèñòèêà
ñóùåñòâåííî íå ìåíÿåòñÿ ïðè èçìåíåíèè êîíöåíòðàöèè
æåëåçà è ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Ïî-
ýòîìó ïîâåäåíèå ðàññ÷èòàííûõ çàâèñèìîñòåé ôåððî-
ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ôîðìóëüíîé åäèíèöû M x0( ) îò
êîíöåíòðàöèè æåëåçà ïðè ôèêñèðîâàííûõ ïàðàìåòðàõ
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè (V V x� �( , ) ,0 5 ðèñ. 7,à,á) è ñ
ó÷åòîì èõ ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòè îò êîí-
öåíòðàöèè æåëåçà x ( ( )V V x� , ðèñ. 7,â,ã) êà÷åñòâåííî
ñîâïàäàåò. Ñîïîñòàâëåíèå ðàññ÷èòàííûõ M x0( ) è
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Ðèñ. 5. Èçîòåðìè÷åñêèå çàâèñèìîñòè êðèòè÷åñêèõ ïîëåé

îò äàâëåíèÿ ïðè T � 48 è 78 Ê äëÿ Mn Fe As P1 5 0 5 0 5 0 5, , , , .



ýêñïåðèìåíòàëüíûõ M x0exp ( ) çàâèñèìîñòåé ïîêàçàëî,
÷òî õîðîøåå ñîãëàñèå ýòèõ êðèâûõ íàáëþäàåòñÿ òîëüêî â
îáëàñòè 0 8 1 0, ,� �x . Ïîýòîìó ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,
÷òî FM ñîñòîÿíèå ðåàëèçóåòñÿ òîëüêî â ñïëàâàõ ñ
x  0 8, . Ïðè ìåíüøèõ êîíöåíòðàöèÿõ æåëåçà ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîãî
ìîìåíòà M x( ) êà÷åñòâåííî ðàçëè÷àþòñÿ: òåîðåòè÷åñêàÿ
M x0( ) ïðè óìåíüøåíèè x ïðîäîëæàåò âîçðàñòàòü, à
ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ M x0exp ( ) ïîíèæàòüñÿ. Ïðè ýòîì
÷èñëî çàíÿòûõ d-ñîñòîÿíèé â íåìàãíèòíîì ( ( )N xd

NM ) è
ôåððîìàãíèòíîì (N x N xd

FM
d
NM( ) ( )� ) ñîñòîÿíèÿõ ìî-

íîòîííî âîçðàñòàåò ñ ðîñòîì x (ðèñ. 7). Òàêîå ïîâåäåíèå

êà÷åñòâåííî ñîõðàíÿåòñÿ è ïðè ñæàòèè ýëåìåíòàðíîé
ÿ÷åéêè. Êàê âèäíî íà ðèñ. 7,à,á, îòíîñèòåëüíîå óìåíü-
øåíèå îáúåìà íà 5% ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ çàâèñè-
ìîñòåé N xd

NM ( ), N xd
FM ( ) â îáëàñòü áîëüøèõ çíà÷åíèé.

Íàïðîòèâ, çàâèñèìîñòü M x0( ) ñìåùàåòñÿ â îáëàñòü
ìåíüøèõ çíà÷åíèé. Êàê ïîêàçàë äåòàëüíûé àíàëèç ïàð-
öèàëüíûõ âêëàäîâ â ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé,
óâåëè÷åíèå ÷èñëà çàíÿòûõ d-ñîñòîÿíèé â ðåçóëüòàòå
äåïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà îáóñëîâëåíî ñìå-
ùåíèåì ïî ýíåðãèè öåíòðîâ ïåðåêðûâàþùèõñÿ s-, p-,
d-çîí, êîòîðîå ïðèâîäèò ê ýíåðãåòè÷åñêîé âûãîäíîñòè
ïåðåõîäà ÷àñòè ýëåêòðîíîâ èç s-, p-çîíû â ìàãíèòî-
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Ðèñ. 6. Íåìàãíèòíàÿ (à,â,ä) è ôåððîìàãíèòíàÿ (á,ã,å) ïîëíûå è d-ïàðöèàëüíûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íåêîòî-

ðûõ ñïëàâîâ ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ ÿ÷åéêè. (- - - ) — óðîâåíü Ôåðìè.



àêòèâíóþ d-çîíó (òàáë. 1). Àíàëîãè÷íî, ïðè ñæàòèè ðå-
øåòêè ïîäîáíîå ñìåùåíèå çîí ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå
óøèðåíèÿ ïðåæäå âñåãî îáåèõ ñïèíîâûõ d-çîí è, êàê
ñëåäñòâèå, óâåëè÷åíèÿ N xd

NM ( ), N xd
FM ( ) (òàáë. 1). Ôîð-

ìà íåìàãíèòíîé è ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîé ïëîòíîñòè
ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ïðè ýòîì ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿ-
åòñÿ (ðèñ. 6).

Òàêèì îáðàçîì, ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ
ïðèíöèïîâ ïîêàçàëè, ÷òî â äèàïàçîíå 0 8 1 0, ,� �x , â êî-
òîðîì ïîâåäåíèå ñïëàâîâ ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , ,
óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàåòñÿ FM ôàçîé, óâåëè÷å-
íèå ñæàòèÿ ðåøåòêè ïðèâîäèò ê âîçðàñòàíèþ ÷èñëà
ýëåêòðîíîâ â ìàãíèòîàêòèâíîé çîíå, óøèðåíèþ ïèêà
ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è ñëàáîìó óìåíü-
øåíèþ ôåððîìàãíèòíîãî ìîìåíòà M x0( ) (ðèñ. 7). Â
ñïëàâàõ ñ êîíöåíòðàöèåé æåëåçà 0 5 0 7, ,� �x ñæàòèå
ðåøåòêè ñèëüíåå óìåíüøàåò M x0( ). Ïîýòîìó èìåííî â
ýòîé îáëàñòè ìîæíî áûëî áû îæèäàòü çàìåòíîãî èçìå-
íåíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ïðè âîçäåéñòâèè äàæå íå-
áîëüøèõ ãèäðîñòàòè÷åñêèõ äàâëåíèé. Äåéñòâèòåëüíî,
åñëè ïîëîæèòü îáúåìíóþ ñæèìàåìîñòü èññëåäóåìûõ
ñïëàâîâ òàêîé æå, êàê è ó MnAs â íèêåëü-àðñåíèäíîé
ôàçå — 2 8 10 3, 
 � êáàð–1, òî ïÿòèïðîöåíòíîìó ñæàòèþ
ðåøåòêè ñîîòâåòñòâóåò äàâëåíèå ïîðÿäêà 18 êáàð. Òîã-
äà, ñîãëàñíî ïðèâåäåííûì ðàñ÷åòàì, îòíîñèòåëüíîå èç-
ìåíåíèå íàìàãíè÷åííîñòè íà êáàð ìîæåò äîñòèãàòü äëÿ

îáðàçöîâ ñ x � 0 8, , íàïðèìåð Mn Fe As P1 5 0 5 0 5 0 5, , , , , 1%. Â
èñïîëüçóåìîì íàìè äèàïàçîíå äàâëåíèé (1,8 êáàð) ýòî
ñîñòàâëÿåò ïîðÿäêà 2,7 Ãñ�ñì3/ã . Â òî æå âðåìÿ äëÿ îá-
ðàçöîâ ñ x  0 8, , íàïðèìåð Mn Fe As P1 1 0 9 0 5 0 5, , , , , ïîäîá-
íàÿ âåëè÷èíà íå ïðåâîñõîäèò 0,3% è äëÿ 1,8 êáàð íå
äîñòèãàåò 1 Ãñ�ñì3/ã, ÷òî ãðàíè÷èò ñ ïîãðåøíîñòüþ èç-
ìåðåíèé ïðè èìïóëüñíîì íàìàãíè÷èâàíèè îáðàçöîâ â
êàìåðå âûñîêîãî äàâëåíèÿ. Ïîýòîìó ìû îæèäàëè, ÷òî
íàèáîëåå ýôôåêòèâíûì îêàæåòñÿ âîçäåéñòâèå ãèäðî-
ñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ íà íèçêîòåìïåðàòóðíûå ñïîí-
òàííûå (0 5 0 8, ,� �x ) è èíäóöèðîâàííûå ìàãíèòíûì
ïîëåì ( ,x � 0 5) ïåðåõîäû ïîðÿäîê–ïîðÿäîê. Îäíàêî,
êàê âèäíî íà ðèñ. 4 è 5, ýêñïåðèìåíòàëüíûå èçîòåðìû
íàìàãíè÷èâàíèÿ ýòèõ îáðàçöîâ, òåìïåðàòóðû ñïîíòàí-
íûõ ïåðåõîäîâ â àíòèôåððîìàãíèòíóþ ôàçó (ëèíèÿ àå)
è âåëè÷èíû êðèòè÷åñêèõ ïîëåé (ðèñ. 8) äëÿ èíäóöèðî-
âàííûõ ìàãíèòíûì ïîëåì ïåðåõîäîâ, èçìåðåííûå ïîä
äàâëåíèåì äî 2 êáàð, íå ïîêàçûâàþò çàìåòíûõ îòëè÷èé
îò ñâîèõ àíàëîãîâ ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè.

Ïðè÷èíà òàêîãî ðàñõîæäåíèÿ îáóñëîâëåíà òåì, ÷òî
âåëè÷èíû M 0 äëÿ îáðàçöîâ ñ íèçêîé êîíöåíòðàöèåé
æåëåçà â ñïëàâàõ ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , (x � 0 8, )
íå îïèñûâàþò íàìàãíè÷åííîñòü íèçêîòåìïåðàòóðíîé
ôàçû ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôåððîìàãíåòèçìà è àíòèôåð-
ðîìàãíåòèçìà, ïîñêîëüêó åå ïîâåäåíèå, îïðåäåëÿåìîå
âçàèìîñâÿçüþ àíòèôåððîìàãíèòíîé è ôåððîìàãíèò-
íîé êîìïîíåíò ìàãíèòíîãî ìîìåíòà, ìîæåò êîðåííûì
îáðàçîì îòëè÷àòüñÿ îò ïîâåäåíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè
êîëëèíåàðíîãî ôåððîìàãíåòèêà. Òîãäà åñòåñòâåííî,
÷òî ðàñ÷åòíûå çàâèñèìîñòè M V/V0( )	 (òàáë. 1) ìîãóò
êà÷åñòâåííî îòëè÷àòüñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çàâè-
ñèìîñòåé íàìàãíè÷åííîñòè îò äàâëåíèÿ.

Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ñîõðàíåíèå ñòàáèëüíîé
íàìàãíè÷åííîñòè íèçêîòåìïåðàòóðíîé ôàçû CFM
ñâÿçàíî ñ ïîäñòðîéêîé ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ê ñæà-
òèþ ðåøåòêè. Îñíîâíûì êîëè÷åñòâåííûì ïîêàçàòå-
ëåì ýòîãî ïðîöåññà ÿâëÿåòñÿ áàðè÷åñêîå óâåëè÷åíèå
ñòåïåíè ýëåêòðîííîãî çàïîëíåíèÿ ìàãíèòîàêòèâíîé
çîíû N xd

NM ( ), N xd
FM ( ) (òàáë. 1), ñîïðîâîæäàþùåå

óâåëè÷åíèå øèðèíû îñíîâíîãî ïèêà ïëîòíîñòè ýëåê-
òðîííûõ ñîñòîÿíèé ïðè ñæàòèè êðèñòàëëà (ðèñ. 9).
Íàïðèìåð, äëÿ x � 0 5, îòíîñèòåëüíîå óâåëè÷åíèå
øèðèíû d-çîíû 	W/W � 8% (ðèñ. 9), âûçâàííîå ïÿòè-
ïðîöåíòíûì ñæàòèåì ðåøåòêè, ñîïðîâîæäàåòñÿ
âîçðàñòàíèåì N xd

NM ( ) îò 37,606 äî 37,695. È õîòÿ â
ïðîöåíòíîì îòíîøåíèè ýòî íåáîëüøàÿ âåëè÷èíà
( , %	N /Nd

NM
d
NM � 0 24 ), íî íà ôîíå äåñòàáèëèçèðóþ-

ùåãî ôàêòîðà, êîòîðûì, ñîãëàñíî ïðåäñòàâëåíèÿì
çîííîé òåîðèè, ÿâëÿåòñÿ óøèðåíèå ìàãíèòîàêòèâíîé
çîíû, ìîíîòîííîå âîçðàñòàíèå ÷èñëà ìàãíèòîàêòèâ-
íûõ ýëåêòðîíîâ ïðè óâåëè÷åíèè ñæàòèÿ ðåøåòêè
ìîæåò áûòü îñíîâîé ôîðìèðîâàíèÿ ìåõàíèçìà ñòàáè-
ëèçàöèè ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà.
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Òàáëèöà 1. Çàâèñèìîñòü ÷èñëà d-ýëåêòðîíîâ îò ñæàòèÿ.

	V/V0 0� % 	V/V0 5� � %

x Çîíû N
NM

N
FM

M B0 , � N
NM

N
FM

M B0 , �

0,5

s 7,927 7,985

13,119

7,838 7,892

10,663
p 12,967 13,162 12,967 13,138

d 37,606 37,353 37,695 37,470

� �58,5 � �58,5

0,7

s 7,935 7,991

12,8764

7,847 7,902

11,6215
p 12,944 13,151 12,946 13,132

d 38,225 37,958 38,311 38,072

� �59,1 � �59,1

0,9

s 7,935 7,997

12,665

7,847 7,902

11,9279
p 12,922 13,145 12,926 13,134

d 38,842 38,557 38,927 38,665

� �59,7 � �59,7

1,0

s 7,937 7,999

12,519

7,849 7,904

12,0111
p 12,911 13,138 12,916 13,137

d 39,15 38,857 39,235 38,959

� �60 � �60



Îäíàêî íà âîïðîñ, ÿâëÿåòñÿ ëè âîçðàñòàíèå ïàðàìåò-
ðà N d â äåéñòâèòåëüíîñòè ïðè÷èíîé êîìïåíñàöèè âîç-
äåéñòâèÿ ãèäðîñòàòè÷åñêîãî ñæàòèÿ ìîæíî áóäåò îòâå-
òèòü òîëüêî ïîñëå ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ
ïðèíöèïîâ âëèÿíèÿ ñæàòèÿ ðåøåòêè äëÿ ðàçëè÷íûõ òè-
ïîâ íåôåððîìàãíèòíûõ ñòðóêòóð ñ ìàãíèòíûìè ÿ÷åéêà-
ìè, íåñîâïàäàþùèìè ñ êðèñòàëëîõèìè÷åñêèìè. Ïîäîá-
íûå ðàñ÷åòû ÷åòûðåõêîìïîíåíòíîãî íåóïîðÿäî÷åííîãî
ñïëàâà ñ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêîé, ñîäåðæàùåé òðè ôîð-

ìóëüíûå åäèíèöû ñ 4 íåýêâèâàëåíòíûìè ïîçèöèÿìè äëÿ
àòîìîâ ( , , , )3 3 2 1f g c b , ïðè íàøèõ òåõíè÷åñêèõ âîçìîæ-
íîñòÿõ íå ìîãëè áûòü îñóùåñòâëåíû. Ïîýòîìó äëÿ âûÿñ-
íåíèÿ ðîëè ðåàêöèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû íà ïðîöåññ
ñòàáèëèçàöèè ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé ñèñòå-
ìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , ïîä äàâëåíèåì ìû èñïîëüçîâàëè
ìîäåëüíûé ïîäõîä, ðàçâèòûé â [3]. Òàêîé ïîäõîä, îáîá-
ùåííûé íà ñëó÷àé êîíå÷íûõ äàâëåíèé (ñì. Ïðèëîæå-
íèå), íàïðÿìóþ ïîçâîëÿåò ó÷åñòü âëèÿíèå èçìåíåíèÿ âå-
ëè÷èí N d íà óñòîé÷èâîñòü ñêîøåííîé ñòðóêòóðû ïðè
âîçäåéñòâèè ãèäðîñòàòè÷åñêîãî ñæàòèÿ.

Âëèÿíèå äàâëåíèÿ íà óñòîé÷èâîñòü ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé â ñïëàâàõ ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5
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Ðèñ. 7. Çàâèñèìîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ M 0exp è ðàñ÷åòíûõ M 0 çíà÷åíèé ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà ÿ÷åéêó îò ñîäåðæàíèÿ æå-

ëåçà. M P0( ) , M 0 0( ) , N Ðd ( ), Nd ( )0 — ìàãíèòíûé ìîìåíò è ÷èñëî d-ýëåêòðîíîâ â ñæàòîé (	V/V � –0,05) è íåäåôîðìèðîâàííîé

ðåøåòêå; a, â — ïàðàìåòðû ÿ÷åéêè äëÿ âñåõ x îäèíàêîâû è ñîîòâåòñòâóþò x � 0 5, ; á, ã — ïàðàìåòðû ÿ÷åéêè ñîîòâåòñòâóþò

ðåíòãåíîâñêèì äàííûì äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ x. Çíà÷åíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ âåëè÷èí îäèíàêîâû ïðè p � 0 è p � 2 êáàð.

50 100 150 200 250

0

50

100

150

200 x = 0,7
x = 0,6

T, K

x = 0,5

Hk1

H
,ê

Ý

Hk1
Hk1

Hk2

Hk2

Hk2
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Ðèñ. 9. Èçìåíåíèå íåìàãíèòíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïðè

îòíîñèòåëüíîì óìåíüøåíèè îáúåìà ÿ÷åéêè äî 5%.



4. Ìåòîäèêà è àíàëèç ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëåíèé

â ìîäåëüíîì ïîäõîäå

Íàïîìíèì, ÷òî îñíîâíàÿ èäåÿ ìîäåëüíîãî ïîäõîäà [3]
çàêëþ÷àåòñÿ â ïðèìåíåíèè ïîäõîäÿùåé ìîäåëè äëÿ îïè-
ñàíèÿ ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîííîé ñèñòåìû ïðè
èñïîëüçîâàíèè íåêîòîðûõ òî÷íûõ ðåçóëüòàòîâ, ðàññ÷è-
òàííûõ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ. Èç ïîñëåäíèõ óäîáíî èñ-
ïîëüçîâàòü òàêèå èíòåãðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ýëåêò-
ðîííîé ñòðóêòóðû êàê íåìàãíèòíàÿ ïëîòíîñòü
ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé G( )� , ÷èñëî ìàãíèòîàêòèâíûõ
ýëåêòðîíîâ â íåìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè N xd

NM ( ) è èçìåíå-
íèå ýòèõ âåëè÷èí ïðè ñæàòèè ðåøåòêè.

Ñîãëàñíî [3], â ìîäåëüíîì ïîäõîäå â êà÷åñòâå ýëåìåí-
òàðíîé ÿ÷åéêè ðàññìàòðèâàåòñÿ ÿ÷åéêà ñ óäâîåííûì âäîëü
îñè y ïåðèîäîì, ñîâïàäàþùèì ñ íàïðàâëåíèåì âîëíîâîãî
âåêòîðà àíòèôåððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðû, îáíàðóæåííîé â
ðîäñòâåííîé ñèñòåìå MnFeP As1� y y [7]. Ïðè ýòîì êàæäîé
èñõîäíîé êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêå, ñîäåðæàùåé
9 àòîìîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, ñòàâèòñÿ â ñîîòâåòñòâèå
îäèí ìàãíèòîàêòèâíûé óçåë�, íà êîòîðîì ýëåêòðîí ìîæåò
íàõîäèòüñÿ â äâóõ ñîñòîÿíèÿõ: «ñïèí ââåðõ» è «ñïèí
âíèç». Òîãäà â ìîäåëüíîé ÿ÷åéêå, âêëþ÷àþùåé äâà ôîð-
ìàëüíî ðàçëè÷íûõ óçëà (� � a b, ), ôåððîìàãíèòíóþ è àí-
òèôåððîìàãíèòíóþ ïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà
ìîæíî îïèñàòü íåïðèâîäèìûìè âåêòîðàìè ôåððîìàãíå-
òèçìà � �F | |OZ è àíòèôåððîìàãíåòèçìà � �L | |OX . Ýòè âåê-
òîðû, îïðåäåëÿþùèå âçàèìíóþ îðèåíòàöèþ ìàãíèòíûõ
ìîìåíòîâ â ïîçèöèÿõ a è b, ñîîòâåòñòâóþò òåðìîäèíàìè-
÷åñêèì ñðåäíèì îïåðàòîðîâ F j è L j ïî ãàìèëüòîíèàíó ìî-
äåëüíîé ñèñòåìû (Ï. 1):

� � � � �� �

��

� �

��
�� � � � �
�

� � � �
�

k k k k k

k

k k k k k
a a b b t a b b a( ) ( )

, ,k
� �

� � �� �2 22 2~
( )J H Fj

j

j Z j
Z

j

F L . (2)

Câîáîäíàÿ ýíåðãèÿ â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ
(Ï. 2), (Ï.3) èìååò âèä
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� � �( )V V /V0 0 — îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå îáúåìà,W0
— ìàñøòàá ýíåðãèè, h H /WZ� 0, J J/W�
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m F H / JZ
Z� � � � (

~
)2 , l LX� � �, p PV /W�

~
0 0, � �� ~N W0 0.

Óñëîâèÿ   �   �   �F/ m F/ l F/0 0 0, , � îïðåäåëÿþò óðàâ-
íåíèÿ (Ï.10) äëÿ íàõîæäåíèÿ ðàâíîâåñíûõ çíà÷åíèé ïà-
ðàìåòðîâ ïîðÿäêà m l, è îòíîñèòåëüíîãî îáúåìà � . Äëÿ
ó÷åòà ïåðåõîäà ÷àñòè s-ýëåêòðîíîâ â d-çîíó ïðè ñæàòèè
ðåøåòêè (òàáë. 1) áûëà ââåäåíà çàâèñèìîñòü ÷èñëà ìàã-
íèòîàêòèâíûõ ýëåêòðîíîâ â çîíå îò îáúåìà â âèäå
n n a( )� �� �0 , êîòîðàÿ äîïîëíÿåò óðàâíåíèå äëÿ õèìè-
÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (Ï. 17).

Ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (Ï.12), (Ï.13) òàê æå,
êàê è â [3] èùóòñÿ ïðè íå çàâèñÿùèõ îò x «çàòðàâî÷íîé»
ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé g0( )� (ðèñ. 15), ïî-
ñòîÿííûõ ïàðàìåòðàõ J ,� è çàäàííûõ äëÿ êàæäîãî x

íà÷àëüíûì çíà÷åíèÿì n x0( ). Äëÿ ñïëàâà ñ êîíöåíòðà-
öèåé æåëåçà x âåëè÷èíà n x0( ) âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå

n x N xd f0 33 1( ) { ( ) ( )� � �Mn

� � �3 33 3N x Nd f d g( ) ( )Fe Mn

� 
 � 
 �2 0 5 2 0 52 2, ( ) , ( )N Nd c d cP As

� �0 5 0 5 301 1, ( ) , ( )}N N /d b d bP As , (4)

ãäå ïåðâûå äâà ñëàãàåìûõ â ôèãóðíûõ ñêîáêàõ ñîîò-
âåòñòâóþò ÷èñëó d-ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà ìàð-
ãàíåö 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-ýëåêòðî-
íîâ â ïîçèöèÿõ As/P ñ ñèììåòðèåé 2c, øåñòîå è
ñåäüìîå – ÷èñëî d-ýëåêòðîíîâ â ïîçèöèÿõ As/P ñ ñèì-
ìåòðèåé 1b. Âñå ýòè âåëè÷èíû îïðåäåëÿëèñü íàïðÿ-
ìóþ ïî ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ.

Òàêèì îáðàçîì, ôîðìóëà (4) ñâÿçûâàåò ÷èñëî ýëåêòðî-
íîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäèí óçåë â íàøåé ìîäåëè, ñ ïîë-
íûì ÷èñëîì d-ýëåêòðîíîâ â êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åé-
êå ñïëàâà Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , â íåìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè
N xd

NM ( ). Âåëè÷èíà îáìåííîãî èíòåãðàëà âûáèðàëàñü
òàê, ÷òîáû îòíîøåíèå îáìåííîãî ðàñùåïëåíèÿ â ìîäåëè
(2Jm) ê «ýôôåêòèâíîé øèðèíå» îñíîâíîãî ïèêà ìîäåëü-
íîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé Wmod ( ( )2Jm/ Wmod ) áûëà
áëèçêà ê äàííûì ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ (	W/W ),
ãäå 	W — îòíîñèòåëüíîå ñìåùåíèå ñïèíîâûõ ïîäçîí
äëÿ FM ñîñòîÿíèÿ ( ,x  0 8). Â êà÷åñòâå «ýôôåêòèâíîé
øèðèíû» è âåëè÷èíû W âûáèðàëè øèðèíó çîíû ïðîâî-
äèìîñòè íà ÷åòâåðòè ìàêñèìàëüíîé âûñîòû. Â íàøåé ìî-
äåëè J � 0 525, , Wmod � 0 62, , � � 0 2, .

Êàê è â [3], èññëåäîâàíèå ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñî-
ñòîÿíèé ìîäåëüíîé ñèñòåìû ïðè T � 0 ïðîâåäåíî íà
îñíîâå ðàñ÷åòà çàâèñèìîñòåé íàìàãíè÷åííîñòè M h( ) è
ïàðàìåòðà àíòèôåððîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà l h( ) îò âåëè÷è-
íû âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ h ïðè çàäàííûõ çíà÷åíèÿõ
áåçðàçìåðíîãî äàâëåíèÿ p è âåëè÷èíû n x0( ). Çíà÷åíèå
ïîñëåäíåé, ñîãëàñíî ðèñ. 7, îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿåò ìàã-
íèòíûå ñâîéñòâà ñïëàâà â ñèñòåìå Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , .
Òîãäà êðèâûå M h( ), ðàññ÷èòàííûå äëÿ çàäàííîãî n x0 0( ),
ìîæíî ñîïîñòàâëÿòü ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïîëåâûìè
çàâèñèìîñòÿìè íàìàãíè÷åííîñòè äëÿ êîíêðåòíîãî ñïëàâà
ñ êîíöåíòðàöèåé æåëåçà x 0.

Äëÿ ïîñòðîåíèÿ çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè îò
âíåøíåãî ïîëÿ M h( ) íàäî ðåøèòü ñèñòåìó óðàâíåíèé
(Ï.12), (Ï.13), ò.å. äëÿ äàííîãî h íàäî íàéòè m, l, �,
n( )� , ìèíèìèçèðóþùèå ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ (Ï.12)
ïðè çàäàííîì çíà÷åíèè n x0( ).
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Ïðè ñîïîñòàâëåíèè ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàå-
ìûõ ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé ñ èõ îïèñàíèåì
â òåðìèíàõ ïàðàìåòðîâ ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà ìîäåëè
èñõîäèì èç ñëåäóþùèõ îïðåäåëåíèé. Ïîëàãàåì, ÷òî
àíòèôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå (AF) ñîîòâåòñòâóåò ðå-
øåíèþ m l� !0 0, ïðè h � 0. Ôåððîìàãíèòíîå ðåøåíèå
(FM), êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò l � 0, m M x� !( ) 0 0 ïðè

h = 0, ìîæíî ñîïîñòàâèòü ñî ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûì ñî-
ñòîÿíèåì, ðàññ÷èòàííûì ab initio. Êðîìå íèõ, ñèñòåìà
(Ï.12) äîïóñêàåò ðåøåíèå, îïèñûâàþùåå ñîñóùåñòâî-
âàíèå ôåððîìàãíåòèçìà è àíòèôåððîìàãíåòèçìà â âèäå
«ñêîøåííîãî ñîñòîÿíèÿ» — CFM. Ýòîìó ñîñòîÿíèþ
ñîîòâåòñòâóþò ðåøåíèÿ m l! !0 0, ,0 1� �h hF . hF1 —
ãðàíèöà óñòîé÷èâîñòè «ñêîøåííîãî ñîñòîÿíèÿ». Â ïî-
ëÿõ, á�ëüøèõ hF1, âîçìîæíî ñóùåñòâîâàíèå òîëüêî FM
ñîñòîÿíèÿ.

5. Àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ

Íàèáîëåå ÿðêîé èëëþñòðàöèåé ðîëè ýëåêòðîííîãî çà-
ïîëíåíèÿ ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû â ìåõàíèçìå áëîêèðîâ-
êè âîçäåéñòâèÿ äàâëåíèÿ íà ìàãíèòíûå ñòðóêòóðû ñèñòå-
ìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , ÿâëÿþòñÿ ðàñ÷åòíûå çàâèñèìîñòè
M h( ) äëÿ íà÷àëüíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà n0 â ïðåäåëàõ
1,25353 1,284450� �n (0 5 0 8, ,� �x ). Â ýòîì äèàïàçîíå

Âëèÿíèå äàâëåíèÿ íà óñòîé÷èâîñòü ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé â ñïëàâàõ ñèñòåìû Mn2–xFexAs0,5P0,5
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Ðèñ. 10. Ðàñ÷åòíûå ïîëåâûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ìàã-

íèòíîãî ïîðÿäêà äëÿ ñëó÷àÿ n x0 1 2535 0 5� �, ( , ) ïðè

p a� � �0 0 06, , (à), p a� � �0 05 0 06, , , (á), p a� �0 05 0, , (â).

Øòðèõîâîé ëèíèåé îáîçíà÷åíû êðèâûå M h( ), ñîîòâåò-

ñòâóþùèå ìåòàñòàáèëüíîìó FM ñîñòîÿíèþ (l � 0), L —

âåêòîð àíòèôåððîìàãíåòèçìà.

0,00 0,02 0,04 0,06 0,08 0,10
0,15

0,17

0,19

0,21

0,23

a = –0,06
a = 0

m0

M0
0,25

Ðèñ. 11. Ðàñ÷åòíûå áàðè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîãî

ìîìåíòà äëÿ n x0 1 2638 0 6� �, ( , ) â ìåòàñòàáèëüíîì ôåððî-

ìàãíèòíîì (M 0) è ñêîøåííîì ( )m0 ñîñòîÿíèÿõ ïðè ðàçëè÷-

íûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà a.
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0,30 x
0,5
0,6
0,7
0,8
0,9
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0,16

0,20
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0,28

Ðèñ. 12. Ðàñ÷åòíûå áàðè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîãî

ìîìåíòà â ôåððîìàãíèòíîì ( )M 0 è ñêîøåííîì ( )m0 ñîñòîÿ-

íèÿõ äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé n x0( ) ïðè a � �0 06, .



êîíöåíòðàöèé æåëåçà, ñîãëàñíî ðèñ. 3, ðåàëèçóþòñÿ èíäó-
öèðîâàííûå ìàãíèòíûì ïîëåì ( 1,253530n � ( , )x � 0 5 ) è
ñïîíòàííûå (1,2638 1,284450� �n ( , ,0 6 0 8� �x )) ïåðå-
õîäû â ñêîøåííóþ ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó CFM. Êàê âèä-
íî íà ðèñ. 10, êðèâûå íàìàãíè÷èâàíèÿ, îïèñûâàþùèå
èíäóöèðîâàííûé ïåðåõîä èç àíòèôåððîìàãíèòíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ â ñîñòîÿíèå ñî ñêîøåííîé ñòðóêòóðîé CFM áåç
äàâëåíèÿ (à) è ïîä äàâëåíèåì p � 0 05, (á), ïðàêòè÷åñêè
îäèíàêîâû, åñëè ó÷åñòü, ÷òî ïðè ñæàòèè ðåøåòêè ïðîèñ-
õîäèò óâåëè÷åíèå ÷èñëà ìàãíèòîàêòèâíûõ ýëåêòðîíîâ.
Ýòî óâåëè÷åíèå îáåñïå÷èâàåòñÿ, ñîãëàñíî (Ï.18), ïàðà-
ìåòðîì a � �0 06, . Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå, êîãäà ìàãíèòîàê-
òèâíàÿ çîíà íå ïîïîëíÿåòñÿ ýëåêòðîíàìè ïðè ñæàòèè ðå-
øåòêè (a � 0), êðèâàÿ M h( ) ñìåùàåòñÿ â îáëàñòü áîëüøèõ
ïîëåé (ðèñ. 10,â). Äëÿ n0 1 2638� , , êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò
êîíöåíòðàöèè x � 0 6, , ñêîøåííàÿ ñòðóêòóðà ïðè T � 0 ÿâ-
ëÿåòñÿ îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì. Íà ðèñ. 11 ïðèâåäåíû áà-
ðè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà (M 0) ìåòà-

ñòàáèëüíîãî äëÿ ýòîãî x ôåððîìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ è
ñïîíòàííîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà m0 â ñêîøåííîì ñîñòî-
ÿíèè ïðè äâóõ çíà÷åíèÿõ êîýôôèöèåíòà à. Äëÿ a � �0 06, ,
ïðè êîòîðîì îáåñïå÷èâàåòñÿ ïîïîëíåíèå ìàãíèòîàêòèâ-
íîé çîíû ýëåêòðîíàìè, âåëè÷èíà m0 ïðàêòè÷åñêè íå
çàâèñèò îò äàâëåíèÿ. Âåëè÷èíà M 0, íàïðîòèâ, áîëåå àê-
òèâíî óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ. Àíàëîãè÷íîå
ïîâåäåíèå ýòè ìàãíèòíûå õàðàêòåðèñòèêè îáíàðóæèâàþò
è äëÿ n0 1 2741� , , ñîîòâåòñòâóþùåãî x � 0 7, . Ïîäîáíîå
ïîâåäåíèå íàõîäèòñÿ â òî÷íîì ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè (ðèñ. 4 è 8) è ðàñ÷åòàìè èç
ïåðâûõ ïðèíöèïîâ (ðèñ. 7,à). Â îáëàñòè ôåððîìàã-
í è ò í î ã î ó ï î ð ÿ ä î ÷ å í è ÿ 1,28445 1,305040� �n

( , ,0 8 1 0� �x ), êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò ðåøåíèÿì l � 0,
m M0 0� , íàáëþäàåòñÿ ñëàáîå óìåíüøåíèå ìàãíèòíîãî
ìîìåíòà M 0 ïðè âîçðàñòàíèè äàâëåíèÿ (ðèñ. 12). Ïðè
ýòîì   M / p0 óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè ìîäóëÿ ïà-
ðàìåòðà a.

Îáùåå ïðåäñòàâëåíèå îá èçìåíåíèè ýëåêòðîííûõ è
ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé ïîä äàâëåíèåì
äàåò N M l x, , � äèàãðàììà ñîñòîÿíèé ìîäåëè, ðàññ÷è-
òàííàÿ äëÿ p � 0 è p � 0 05, (ðèñ. 13). Íà ýòîì ðèñóíêå
çíà÷åíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ óâåëè÷åíû â 60
( ,* *M M m m0 0 0 060 60� � ), à ÷èñëà ìàãíèòîàêòèâíûõ
ýëåêòðîíîâ â 30 ðàç (N nd

FM FM� 30 , N nd
0

030� ). Ïðè-
÷åì n FM ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèåì óðàâíåíèé (Ï.12)–(Ï.18)
ï ð è l m M x� �0 0 0, ( ) ä ë ÿ ç à ä à í í î ã î ç í à÷ å í è ÿ
n n x0 0� ( ). Â ïðèáëèæåíèè ýêâèâàëåíòíûõ çîí [11] âå-
ëè÷èíû M m N Nd

FM
d0 0
0* *, , , îïèñûâàþò ìàãíèòíûå è

ýëåêòðîííûå õàðàêòåðèñòèêè ñèñòåìû ñ ÿ÷åéêîé èç
äâóõ îäíîòèïíûõ àòîìîâ, íà êîòîðûõ öåíòðèðîâàíû
30 âûðîæäåííûõ d-ñîñòîÿíèé. Ñðàâíåíèå ýòîé äèàã-
ðàììû ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è ðàññ÷èòàííûìè èç
ïåðâûõ ïðèíöèïîâ çàâèñèìîñòÿìè ìàãíèòíîãî ìî-
ìåíòà îò êîíöåíòðàöèè (ðèñ. 7,à) ïðè íåêîòîðîì êîëè-
÷åñòâåííîì ðàñõîæäåíèè ïîêàçûâàåò î÷åâèäíîå êà-
÷åñòâåííîå ñõîäñòâî â ïîâåäåíèè M x0( ) è M x0mod

* ( ),
M x0exp ( ) m x0

* ( ) ïðè ñæàòèè ðåøåòêè.
Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàíèå ìîäåëüíîãî ïîäõîäà

ïîçâîëèëî óñòàíîâèòü, ÷òî ñòåïåíü çàïîëíåíèÿ
ìàãíèòîàêòèâíûõ çîí îòâå÷àåò íå òîëüêî çà ôîðìè-
ð î â à í è å ä è à ã ð à ì ì û ñ î ñ ò î ÿ í è é ñ è ñ ò å ì û
Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , , íî è èãðàåò âàæíóþ ðîëü â ìåõà-
íèçìå âçàèìîñâÿçè ìåæäó ìàãíèòíîé è ðåøåòî÷íîé
ïîäñèñòåìàìè. Íåêîòîðîå ïðåäñòàâëåíèå îá èñêàæåíè-
ÿõ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, âîçíèêàþùèõ ïðè èñïîëü-
çîâàíèè ìîäåëüíîãî ïîäõîäà, äàåò ðèñ. 14. Íà ýòîì
ðèñóíêå ñîïîñòàâëÿþòñÿ ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûå ïëîò-
íîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé G E m l( ( , )), âû÷èñëåííûå
â ðàìêàõ ìîäåëüíîãî ïîäõîäà (Ï.19)–(Ï.21) è ab initio

ðàñ÷åòîâ DOS( )E íà îñíîâå òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîò-
íîñòè ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòà SPRKKR. Êàê âèäíî íà
ãðàôèêàõ, ìîäåëüíûé ïîäõîä ïðèâîäèò ê æåñòêîìó
ñìåùåíèþ îäèíàêîâûõ ïî ôîðìå ñïèíîâûõ ïîäçîí â
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ñòîÿíèé ïîä äàâëåíèåì. Çíà÷åíèÿ âåëè÷èí m0* â îáëàñòè

ñòàáèëüíîãî àíòèôåððîìàãíåòèçìà (x � 0 5, ) ïîëó÷åíû èç

ýêñòðàïîëÿöèè êðèâûõ m h( ) ê íóëåâîìó ïîëþ (ðèñ. 11).
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ôåððîìàãíèòíîé ôàçå (ðèñ. 14,á) è ïîÿâëåíèþ ó÷àñòêîâ
ñ íóëåâûì çíà÷åíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé G E m l( ( , ))
(ùåëåé) â àíòèôåððîìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè (ðèñ. 14,â).
Â ôàçå ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôåððîìàãíåòèçìà è àíòèôåð-
ðîìàãíåòèçìà (ðèñ. 14,ã) íàáëþäàåòñÿ êàê æåñòêîå ñìå-
ùåíèå çîí ïî ýíåðãèè, òàê è ïðèñóòñòâèå ùåëåé â âåðõ-
íåé è íèæíåé çîíàõ.

Ãèáðèäèçèðîâàííûå ñïèíîâûå çîíû äëÿ DOS( )E

ïðàêòè÷åñêè íå ñäâèãàþòñÿ ïî ýíåðãèè â ôàçå FM (ðèñ.
14,å), íî àìïëèòóäû îäíèõ è òåõ æå ïèêîâ â ïëîòíîñòè
ñîñòîÿíèé îêàçûâàþòñÿ ðàçíûìè. Â AF ôàçå âìåñòî
ùåëåé íà DOS( )E âîçíèêàþò ó÷àñòêè (ïðîâàëû) ñ ïîíè-
æåííûì, íî êîíå÷íûì çíà÷åíèåì ýòîé âåëè÷èíû (ðèñ.
14,æ). Ïðè ýòîì íà ðèñ. 14 äëÿ èëëþñòðàöèè àíòèôåð-
ðîìàãíèòíîé DOS( )E èñïîëüçîâàëèñü äàííûå ñïèí-ïî-
ëÿðèçîâàííûõ ðàñ÷åòîâ AF ñòðóêòóðû òèïà Fe As2 , ïðî-
âåäåííûå äëÿ îáðàçöà Mn Fe As1 29 0 71, , [12].

Ïîÿâëåíèå ùåëåé íà ìîäåëüíûõ çàâèñèìîñòÿõ
G E m l( ( , ))! 0 (Ï.19)–(Ï.21), âû÷èñëåííûõ ïðè óñëîâèè
� k � const, ñâÿçàíî ñ âîçíèêíîâåíèåì ýíåðãåòè÷åñêîé
ùåëè â îäíîìåðíîì, ïî ñóòè, ñïåêòðå E m lr( , , )k ! 0 â
ðåçóëüòàòå ïîÿâëåíèÿ íîâîé ãðàíèöû çîíû Áðèëëþýíà
âäîëü íàïðàâëåíèÿ âåêòîðà àíòèôåððîìàãíèòíîé
ñòðóêòóðû. Ïðåäâàðèòåëüíûå ðàñ÷åòû ñïèí-ïîëÿðèçî-
âàííûõ çàâèñèìîñòåé G E m l( ( , )), â êîòîðûõ âûðàæåíèÿ
äëÿ

~
( , , )E m lr k ó÷èòûâàþò äèñïåðñèþ � k , âìåñòî ùåëåé

ïîêàçûâàþò ïðîâàëû ñ ïîíèæåííûì, íî êîíå÷íûì çíà-
÷åíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Æåñòêàÿ ðàçäâèæêà ñïè-
íîâûõ ïîäçîí ìîæåò áûòü ñëåäñòâèåì ãðóáîãî äîïóùå-
í è ÿ î í å ç à â è ñ è ì î ñ ò è ï à ð à ì å ò ð à î á ì å í í î ãî
âçàèìîäåéñòâèÿ J îò ýíåðãèè [13].

Ïîñêîëüêó äëÿ èññëåäóåìîãî äèàïàçîíà êîíöåíòðà-
öèé ýëåêòðîíîâ óðîâåíü Ôåðìè íàõîäèòñÿ â îáëàñòè ñ
îòëè÷íîé îò íóëÿ ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé G E m l( ( , )), òî
íàëè÷èå èñêàæåíèé, ïðèâíåñåííûõ ìîäåëüíûì ïîäõî-
äîì, â êîíå÷íîì èòîãå íå ïðèâîäèò ê êàðäèíàëüíîìó
èçìåíåíèþ ìàãíèòíûõ è ðåçèñòèâíûõ ñâîéñòâ. Íåäî-
ñòàòêè ïîäõîäà ïðè ýòîì êîìïåíñèðóþòñÿ âîçìîæíîñ-
òüþ èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ âàðèàöèè ïàðàìåòðîâ ýëåê-
òðîííîé ñòðóêòóðû íà ìàãíèòíóþ ïîäñèñòåìó.

Çàêëþ÷åíèå

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçîâàíèå êîìáèíèðîâàí-
íîãî ïîäõîäà, â êîòîðîì ó÷èòûâàåòñÿ ñîñóùåñòâîâà-
íèå ðàçëè÷íûõ òèïîâ ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè ýëåêò-
ðîííîé ñòðóêòóðû è åå òðàíñôîðìàöèÿ ïðè îáúåìíîì
ñæàòèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, ïîêàçàëî, ÷òî ìàã-
íèòíàÿ ôàçîâàÿ äèàãðàììà ñîñòîÿíèé ñèñòåìû
Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , íàðÿäó ñ ôåððîìàãíèòíûì è àíòè-
ôåððîìàãíèòíûì ñîñòîÿíèÿìè âêëþ÷àåò â ñåáÿ ïðî-
ìåæóòî÷íóþ îáëàñòü ñî ñêîøåííîé ôåððîìàãíèòíîé
ñòðóêòóðîé. Ïðè ýòîì ýëåêòðîííûé ìåõàíèçì ñòàáè-
ëèçàöèè ðàçëè÷íûõ ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿ-
íèé ñâÿçàí ñ èçìåíåíèåì ÷èñëà ýëåêòðîíîâ â ìàãíèòî-

àêòèâíîé çîíå ïðè èçìåíåíèè êîíöåíòðàöèè æåëåçà è
îáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè. Â ðàìêàõ ïîäõîäà óäà-
ëîñü óñòàíîâèòü, ÷òî óñòîé÷èâîñòü ìàãíèòíûõ õàðàê-
òåðèñòèê ñêîøåííîé ôåððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ïî
îòíîøåíèþ ê äàâëåíèþ âîçíèêàåò èç-çà óâåëè÷åíèÿ
÷èñëà ýëåêòðîíîâ â ìàãíèòîàêòèâíîé çîíå ïðè ñæà-
òèè ðåøåòêè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ èññëåäîâàíèé ïðîåêòà
¹14.1/024 ÃÔÔÈ Óêðàèíû.

Ïðèëîæåíèå

Ñîãëàñíî [3], â ìîäåëüíîì ïîäõîäå â êà÷åñòâå ýëå-
ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè ðàññìàòðèâàåòñÿ ÿ÷åéêà ñ óäâîåí-
íûì âäîëü îñè y ïåðèîäîì, ñîâïàäàþùèì ñ íàïðàâ-
ëåíèåì âîëíîâîãî âåêòîðà àíòèôåððîìàãíèòíîé
ñòðóêòóðû, îáíàðóæåííîé â ðîäñòâåííîé ñèñòåìå
MnFeP As1� y y [7]. Ïðè ýòîì êàæäîé èñõîäíîé êðèñòàë-
ëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêå, ñîäåðæàùåé 9 àòîìîâ â ýëåìåí-
òàðíîé ÿ÷åéêå, ñòàâèòñÿ â ñîîòâåòñòâèå îäèí ìàãíèòî-
àêòèâíûé óçåë �, íà êîòîðîì ýëåêòðîí ìîæåò
íàõîäèòüñÿ â äâóõ ñîñòîÿíèÿõ: «ñïèí ââåðõ» è «ñïèí
âíèç». Òîãäà â ìîäåëüíîé ÿ÷åéêå, âêëþ÷àþùåé äâà
ôîðìàëüíî ðàçëè÷íûõ óçëà ( , )� � a b , ôåððîìàãíèòíóþ
è àíòèôåððîìàãíèòíóþ ïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîííîãî
ñïåêòðà ìîæíî îïèñàòü íåïðèâîäèìûìè âåêòîðàìè
ôåððîìàãíåòèçìà � �F | |OZ è àíòèôåððîìàãíåòèçìà
� �L | |OX . Ýòè âåêòîðû, îïðåäåëÿþùèå âçàèìíóþ
îðèåíòàöèþ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ â ïîçèöèÿõ a è b, ñî-
îòâåòñòâóþò òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñðåäíèì îïåðàòîðîâ
F j è L j ïî ãàìèëüòîíèàíó ìîäåëüíîé ñèñòåìû:

� � � � �� �

��

� �

��
�� � � � �
�

� � � �
�

k k k k k

k

k k k k k
a a b b t a b b a( ) ( )

, ,k
� �

� � �� �2 22 2~
( )J H Fj

j

j Z j
Z

j

F L , (Ï.1)

F
S S

j
a j b j

�
�, ,

2
, (Ï.2)

L
S S

j
a j b j

�
�, ,

2
, (Ï.3)

S
S S

j
X j j
�

� �
,

, ,( )
�

�� �

2
, S

S S

i
j

Y j j
�

� �
,

, ,( )
�

�� �

2
,

S j
Z j j j j
�

� � � �
, �

�
"
�

" #
�

#

2
,

S Sj j j j j j� �� � � �, ,,�
"
�

#
�

#
�

"
� � ,

938 Ôèçèêà íèçêèõ òåìïåðàòóð, 2008, ò. 34, ¹ 9

Â.È. Âàëüêîâ, Ä.Â. Âàðþõèí, À.Â. Ãîëîâ÷àí, È.Ô. Ãðèáàíîâ, À.Ï. Ñèâà÷åíêî, Â.È. Êàìåíåâ, Á.Ì. Òîäðèñ



S S
QR

� �, ,Q j
i

j

e j�� ,

S SQ k Q k
k

Q k Q k
k

� �� � � �, ,,�
� "

�
#

�
� #

�
"

� �� � ,

S Q
Z k Q k k Q k

k

�

� � � �
, �

�
� "

�
" � #

�
#� 2

,

� � �
� �

� �
A

Ae

e

H N

H N

Sp

Sp

{ }

{ }

( � � )

( � � )

$ �

$ �
,

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 èíòåãðàë;
t k è � k — ôóðüå-êîìïîíåíòû èíòåãðàëîâ ïåðåíîñà
ýëåêòðîíîâ ìåæäó áëèæàéøèìè àòîìàìè ðàçíûõ ñî-
ðòîâ (ab, ba) è îäíîãî ñîðòà (aa,bb) ñîîòâåòñòâåííî.
H � ( , , )0 0 H Z — îäíîðîäíîå âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå.

Â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ [14] ïðè T � 0 ñâî-
áîäíàÿ ýíåðãèÿ Ãèááñà ñèñòåìû (Ï.1) èìååò âèä

~ ~
( , )

~ ~
F E F L JN F JN LZ X Z X� � � � � � � � � � � �0

2
0

2 �
��

�
��

�

�
�� �

V V

V
PV0

0

2
1

2~
~

�
, (Ï.4)

~
( , ) (~ ~

( , , )
~

( , ,E F L E F L E F LZ X
r

Z X
r

Z X� � � � � � � � � � � � �% �� k k ���
�

)

kr 1

4

, (Ï.5)

~
( , , )

~
~E F L t J F

H

J

Z X
k k

Z Z
1

2

2
k � � � � � � � � � �

�

�
�

�

�
�

�

�
��

�

�
��� � � �

� � � � � � � � � �
�

�
�

�

�

~
,

~
( , , )

~
~

J L

E F L t J F
H

J

X

Z X
k k

Z Z

2 2

2
2

k � �
�

�
��

�

�
�� � � �

� � � � � � � � � �

2
2 2

3

~
,

~
( , , )

~

J L

E F L t J F

X

Z X
k k

Z
k �

H

J

H

J
J L

E F L

Z Z X

Z X

2 2

2
2 2

4

~ ~
~

,

~
( , ,

�
�

�
�

�

�
�

�

�
��

�

�
�� � � �

� � �k � � � � � � � �
�

�
�

�

�
�

�

�
��

�

�
�� � � �)

~
~ ~

~
� k k

Z Z Z Xt J F
H

J

H

J
J L

2 2

2
2 2 ,

&

'

(
(
(
(
(
(

)

(
(
(
(
(
(

(Ï.6)

ãäå
~

( , )E F LZ X� � � � — çîííàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ, ~� —
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ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà; * �% y — ôóíêöèÿ Õýâèñàéäà.
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ãäå � � �( )V V /V0 0 — îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå îáúå-
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ãäå Vcell — îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, N 0 — ÷èñëî
ýëåìåíòàðíûõ êðèñòàëëîõèìè÷åñêèõ ÿ÷ååê â êðèñòàë-
ëå. Ìíîæèòåëü 1 2/ â (Ï.8) ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî ñóììèðî-
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âàíèå 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.

«Çàòðàâî÷íàÿ» ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé
g0( )� , êàê è â [3], ââîäèòñÿ â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî � k �
� �const E W0 0, è åå âåëè÷èíà îïðåäåëÿåò ïîëîæåíèå
öåíòðà çîíû

g
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g d0 1( )� � �+ ,

Ýòî ïîçâîëÿåò, íå òîëüêî ïåðåéòè â (Ï.8) îò èíòåã-
ðèðîâàíèÿ ïî çîíå Áðèëëþýíà ê èíòåãðèðîâàíèþ ïî
ýíåðãèè, íî è èñïîëüçîâàòü â äàëüíåéøåì â êà÷åñòâå
g0( )� çàâèñèìîñòü (ðèñ. 15), ïîâòîðÿþùóþ îñíîâíûå
÷åðòû íåìàãíèòíîé ïëîòíîñòè d-ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-
íèé G E( ), ðàññ÷èòàííîé èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ äëÿ
èññëåäóåìîãî âåùåñòâà (ðèñ. 6). È, òàêèì îáðàçîì,
ó÷åñòü îñîáåííîñòè ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ ðåàëüíîé
ñèñòåìû Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x , , .

Äëÿ îïèñàíèÿ âëèÿíèÿ ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëå-
íèÿ íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó ìîäåëüíîé ñèñòåìû
ó÷òåì çàâèñèìîñòü øèðèíû «çàòðàâî÷íîé» ïëîòíîñòè
ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé g( , )� � îò îòíîñèòåëüíîãî èç-
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ãäå � — ïîñòîÿííàÿ, êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåò ñòåïåíü
óøèðåíèÿ çîíû ïðè ñæàòèè ðåøåòêè, à çíàìåíàòåëü
îáåñïå÷èâàåò ñîõðàíåíèå ïîëíîãî ÷èñëà ñîñòîÿíèé â
çîíå. Òàêæå ïðèìåì âî âíèìàíèå ïåðåõîä ÷àñòè s-
ýëåêòðîíîâ â d-çîíó ïðè ñæàòèè ðåøåòêè (òàáë. 1)

n n a( )� �� �0 ,

ãäå n0 — ÷èñëî ìàãíèòîàêòèâíûõ ýëåêòðîíîâ äëÿ
íåìàãíèòíîãî íåäåôîðìèðîâàííîãî (� � 0) ñîñòîÿíèÿ,
a — êîíñòàíòà, õàðàêòåðèçóþùàÿ çàâèñèìîñòü çàñå-
ëåííîñòè ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû îò îáúåìà.

Âåëè÷èíû m l, ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ïàðàìåòðû
ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà, ðàâíîâåñíûå çíà÷åíèÿ êîòîðûõ
ìèíèìèçèðóþò òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë (Ï.7).
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òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà   �F/ m 0,   �F/ l 0,
óðàâíåíèÿìè äëÿ ðàâíîâåñíîãî îáúåìà   �F/ � 0
(Ï.16) è õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (Ï.17) èìååò âèä
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ãäå n� [ , ]0 2 — ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà
îäèí ìàãíèòîàêòèâíûé àòîì â ìîäåëè; M — ìàãíèò-
íûé ìîìåíò íà àòîì (íàìàãíè÷åííîñòü) ìîäåëè.

Ñâÿçü ìåæäó «çàòðàâî÷íîé» g ( , )� � è ïàðöèàëüíû-
ìè ìîäåëüíûìè ïëîòíîñòÿìè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé
G E m l( , , ) äàåòñÿ âûðàæåíèåì
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Êîìáèíàöèÿ ýòèõ âåëè÷èí ïîïàðíî ïî èíäåêñó çî-
íû r äàåò äâà òèïà ïëîòíîñòåé ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-
íèé, êîòîðûå ïðè m l! �0 0, âåäóò ñåáÿ êàê ïîäçîíû
«ñïèí ââåðõ» è «ñïèí âíèç» (ïðîèñõîäèò èõ æåñòêàÿ
ðàçäâèæêà ïî ýíåðãèè)
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Influence of pressure on stability of

magnetically ordered states in

Mn Fe As P2 0 5 0 5�x x . . system alloys

V.I. Val'kov, D.V. Varyukhin, A.V. Golovchan,

I.F. Gribanov, A.P. Sivachenko,

V.I. Kamenev, and B.M Todris

Experimental and theoretical investigations of

the phase diagram of the Mn2–xFexAs0.5P0.5 system

under pressure have been carried out. It has been

revealed that for 0 5 0 8. .� �x the spontaneous and

magnetic-field induced low-temperature phase

does not undergo considerable changes under hy-

drostatic pressure up to 2 kbar. On the basis of ab

initio calculations of the electronic structure of

Mn1.5Fe0.5As0.5P0.5 alloys it is found that the de-

gree of electronic filling of the d-band is changed

at ferromagnetic polarization and compression of

the crystal lattice. A model is proposed which con-

siders the basic features of antiferromagnetic and

canted ferromagnetic structures. The model param-

eters are degree of d-band filling, nonmagnetic

density of electronic states and intratomic ex-

change integral. Their values can be estimated di-

rectly from the first-principle calculations of the

electronic structure. Using the model it is shown

that the stability of magnetic characteristics of the

canted ferromagnetic structure under pressure

arises from the increase in the number of electrons

in the magnetically active band with reducing the

unit-cell volume.

PACS: 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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