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Ïðîâåäåíî îáîáùåíèå ñïèí-ôëóêòóàöèîííîé òåîðèè ìàãíåòèçìà äëÿ ìàãíåòèêîâ ñî ñëîæíîé
êðèñòàëëè÷åñêîé è ìàãíèòíîé ñòðóêòóðîé. Ïîëó÷åíî âûðàæåíèå äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñèñòå-
ìû êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ p-, d-ýëåêòðîíîâ, îïèñûâàåìîé ãàìèëüòîíèàíîì Õàááàðäà, ïðè ó÷å-
òå ñòàòè÷åñêèõ ñìåùåíèé èîííûõ îñòîâîâ, ïðèâîäÿùèõ ê èçìåíåíèþ ñèììåòðèè ðåøåòêè. Ïðè
ðàñ÷åòå ñâîáîäíîé ýíåðãèè èñïîëüçîâàíî ïðèáëèæåíèå îäíîðîäíûõ ëîêàëüíûõ ïîëåé. Ðàçðàáî-
òàííûé ïîäõîä ïðèìåíåí äëÿ èçó÷åíèÿ êîíêóðåíöèè ìàãíèòíîãî è ñòðóêòóðíîãî ïàðàìåòðîâ
ïîðÿäêà â ôåððîìàãíèòíîì MnAs ïðè T = 0. Ïîêàçàíî, ÷òî ïîÿâëåíèå ñòðóêòóðíûõ èñêàæåíèé
èñõîäíîé íèêåëü-àðñåíèäíîé ðåøåòêè (îòëè÷íîãî îò íóëÿ ïàðàìåòðà ñòðóêòóðíîãî ïîðÿäêà)
ïðèâîäèò ê ïîíèæåíèþ ñðåäíåé ýíåðãèè çîííûõ ýëåêòðîíîâ. Êîíêóðåíöèÿ ýëåêòðîííîé ýíåð-
ãèè è ýíåðãèè èîí-èîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îáåñïå÷èâàåò âîçìîæíîñòü ñòàáèëèçàöèè ýòèõ èñêà-
æåíèé. Âçàèìîäåéñòâèå ïàðàìåòðîâ ñòðóêòóðíîãî è ìàãíèòíîãî ïîðÿäêîâ îòâåòñòâåííî çà ïî-
äàâëåíèå ñòðóêòóðíûõ èñêàæåíèé. Ïîêàçàíî, ÷òî ïîÿâëåíèå â ñèñòåìå íàìàãíè÷åííîñòè
(ñïîíòàííîé èëè èíäóöèðîâàííîé ìàãíèòíûì ïîëåì) ìîæåò ïðèâåñòè ê âîññòàíîâëåíèþ èñõîä-
íîé íèêåëü-àðñåíèäíîé ñòðóêòóðû. Ïîäîáíûé ìàãíèòîñòðóêòóðíûé ïåðåõîä íàáëþäàåòñÿ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíî.

Ïðîâåäåíî óçàãàëüíeííÿ ñï³í-ôëóêòóàö³éíî¿ òåîð³¿ ìàãíåòèçìó äëÿ ìàãíåòèê³â ç³ ñêëàäíîþ
êðèñòàë³÷íîþ òà ìàãí³òíîþ ñòðóêòóðîþ. Îòðèìàíî âèðàçè äëÿ â³ëüíî¿ åíåðã³¿ ñèñòåìè êîëåê-
òèâ³çîâàíèõ p-, d-ýëåêòðîí³â, ÿêà îïèñóºòüñÿ ãàì³ëüòîí³àíîì Õàááàðäà, ïðè âðàõóâàíí³ ñòàòè÷-
íèõ çñóâ³â ³îííèõ îñòîâ³â, ùî ïðèâîäèòü äî çì³íè ñèìåòð³¿ ãðàòêè. Ïðè ðîçðàõóíêó â³ëüíî¿
åíåðã³¿ âèêîðèñòîâàíî íàáëèæåííÿ îäíîð³äíèõ ëîêàëüíèõ ïîë³â. Ðîçðîáëåíèé ï³äõ³ä çàñòîñî-
âàíî äëÿ âèâ÷åííÿ êîíêóðåíö³¿ ìàãí³òíîãî òà ñòðóêòóðíîãî ïàðàìåòð³â ïîðÿäêó â ôåðî-
ìàãí³òíîìó MnAs ïðè T = 0. Ïîêàçàíî, ùî âèíèêíåííÿ ñòðóêòóðíèõ âèêðèâëåíü âèõ³äíî¿
í³êåëü-àðñåí³äíî¿ ãðàòè (â³äì³ííîãî â³ä íóëÿ ïàðàìåòðó ñòðóêòóðíîãî ïîðÿäêó) ïðèâîäèòü äî
çíèæåííÿ ñåðåäíüî¿ åíåðã³¿ çîííèõ åëåêòðîí³â. Êîíêóðåíö³ÿ åëåêòðîííî¿ åíåðã³¿ òà åíåðã³¿
³îí-³îííî¿ âçàºìîä³¿ çàáåçïå÷óº ìîæëèâ³ñòü ñòàá³ë³çàö³¿ öèõ âèêðèâëåíü. Âçàºìîä³ÿ ïàðàìåòð³â
ñòðóêòóðíîãî òà ìàãí³òíîãî ïîðÿäê³â â³äïîâ³äàº çà ïðèãí³÷åííÿ ñòðóêòóðíèõ âèêðèâëåíü. Ïî-
êàçàíî, ùî ïîÿâà â ñèñòåì³ íàìàãí³÷åíîñò³ (ñïîíòàííî¿ àáî ³íäóêîâàíî¿ ìàãí³òíèì ïîëåì) ìîæå
ïðèâåñòè äî â³äíîâëåííÿ âèõ³äíî¿ í³êåëü-àðñåí³äíî¿ ñòðóêòóðè. Ïîä³áíèé ìàãí³òîñòðóêòóðíèé
ïåðåõ³ä ñïîñòåð³ãàºòüñÿ åêñïåðèìåíòàëüíî.

PACS: 75.10.Lp

1. Ââåäåíèå

Â ïîñëåäíåå âðåìÿ âíîâü âîçðàñòàåò èíòåðåñ ê
èçó÷åíèþ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû àðñåíèäà ìàðãàí-
öà êàê îäíîãî èç êîìïîíåíòîâ ñèñòåìû (Ga,Mn)As,
ÿâëÿþùåéñÿ ïåðñïåêòèâíûì ìàòåðèàëîì äëÿ ñïèí-
òðîíèêè [1–3]. Ïîýòîìó àêòóàëüíîé îñòàåòñÿ ïðî-
áëåìà âçàèìîñâÿçè ñòðóêòóðíûõ è ìàãíèòîñòðóêòóð-

íûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ (ÔÏ) â àðñåíèäå ìàðãàíöà,
äî ñèõ ïîð íå ïîëó÷èâøàÿ ìèêðîñêîïè÷åñêîãî îáîñ-
íîâàíèÿ. Ñòðóêòóðíûé ÔÏ òèïà ñìåùåíèÿ èç ïàðà-
ìàãíèòíîãî (ÏM) ñîñòîÿíèÿ ñ ãåêñàãîíàëüíîé êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé B81 (ïðîñòðàíñòâåííàÿ
ãðóïïà P /mmc63 ) â ÏM ñîñòîÿíèå ñ ðîìáè÷åñêîé
êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé B31 (ïðîñòðàíñòâåí-

© Â.È. Âàëüêîâ, À.Â. Ãîëîâ÷àí, 2004



íàÿ ãðóïïà Pnma) ÿâëÿåòñÿ ïåðåõîäîì âòîðîãî ðîäà
è ïðîèñõîäèò ïðè Tt � 400 Ê. Ìàãíèòîñòðóêòóðíûé
ÔÏ ïåðâîãî ðîäà èç ÏM ôàçû B31 â ôåððîìàãíèò-
íóþ (ÔM) ôàçó B81 ïðîèñõîäèò ïðè TC � 313 Ê è
ñîïðîâîæäàåòñÿ áîëüøèì ìàãíèòîîáúåìíûì ýôôåê-
òîì. Òåìïåðàòóðû ÔÏ ñìåùàþòñÿ ïîä äåéñòâèåì
ìàãíèòíîãî ïîëÿ è ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ.

Â ôåíîìåíîëîãè÷åñêèõ ìîäåëÿõ ôàçîâûõ ïåðåõî-
äîâ â àðñåíèäå ìàðãàíöà [4–7] íà îñíîâå ñèììåò-
ðèéíî-ãðóïïîâîãî àíàëèçà îïðåäåëåíû ìàãíèòíûå è
ñòðóêòóðíûé ïàðàìåòðû ïîðÿäêà è óñòàíîâëåí ðÿä
âàæíûõ, ýêñïåðèìåíòàëüíî ïðîâåðÿåìûõ ñîîòíîøå-
íèé ìåæäó ñèììåòðèåé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè,
óïðóãèìè ïîñòîÿííûìè è ìàãíèòíûìè ñîñòîÿíèÿìè
ñèñòåìû, îïðåäåëÿþùèìè ôàçîâóþ Ð–Ò–Í-äèà-
ãðàììó. Åñòåñòâåííî, ÷òî â ýòîì è äðóãèõ [8] ïîäõî-
äàõ ìåõàíèçì ñòðóêòóðíûõ è ìàãíèòîñòðóêòóðíûõ
ïðåâðàùåíèé íå ìîæåò áûòü ïîíÿò, à ìàãíèòíûå è
êðèñòàëëîñòðóêòóðíûå ñâîéñòâà ðàññìàòðèâàþòñÿ
âíå âçàèìîñâÿçè ñ çîííîé ñòðóêòóðîé. Îäíàêî äàæå
â ðàáîòàõ [2,3,9–14], â êîòîðûõ ó÷èòûâàëàñü êîë-
ëåêòèâèçàöèÿ íîñèòåëåé ìàãíåòèçìà è ïðîâîäèëèñü
ðàñ÷åòû èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ çîííîé ñòðóêòóðû
MnAs, äëÿ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ôàç B81(ÏÌ,
ÔÌ) è B31 (ÏM) ìåõàíèçì âîçíèêíîâåíèÿ ïàðà-
ìàãíèòíîãî ñòðóêòóðíîãî B B8 311( ) ( )ÏM ÏM� è
ìàãíèòîñòðóêòóðíîãî B B8 311( ) ( )ÔM ÏM� ôàçî-
âûõ ïåðåõîäîâ íå áûë ðàñêðûò. Òàê, íàïðèìåð,
â [13] îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî ìîäåëèðîâà-
íèþ íåêîòîðûõ îñîáåííîñòåé ìàãíèòíîãî ïîâåäå-
íèÿ MnAs, îáóñëîâëåííûõ ñòðóêòóðíûì ïåðåõîäîì
B B8 311( ) ( )ÏM ÏM� . Îäíàêî ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû
â ðàìêàõ ñïèí-ôëóêòóàöèîííîé òåîðèè äëÿ îäíî-
çîííîãî ãàìèëüòîíèàíà Õàááàðäà ñ èñïîëüçîâàíèåì
ìîäåëüíîé êóñî÷íî-ëèíåéíîé àïïðîêñèìàöèè äëÿ
ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Ïðè ýòîì ñâî-
áîäíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ïîñòðîåíà áåç ââåäåíèÿ ïà-
ðàìåòðà ñòðóêòóðíîãî ïîðÿäêà, ÷òî íå ïîçâîëèëî
ýíåðãåòè÷åñêè îáîñíîâàòü âîçìîæíîñòü âîçíèêíîâå-
íèÿ ñòðóêòóðû B31.

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû:
1) ðàñ÷åò ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñèñòåìû âçàèìîäåé-

ñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ â ðåøåòêå ñ áàçèñîì ïðè ó÷åòå
ôëóêòóèðóþùèõ ôåððîìàãíèòíîãî è ñòðóêòóðíîãî
ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà;

2) àíàëèç âîçìîæíîñòè âîçíèêíîâåíèÿ êðèñòàë-
ëîñòðóêòóðíîãî è ìàãíèòîñòðóêòóðíîãî ÔÏ â MnAs
êàê ñëåäñòâèÿ îïðåäåëåííîé çàâèñèìîñòè çîííîé
ýíåðãèè p-, d-ýëåêòðîíîâ îò ñòðóêòóðíîé êîíôèãó-
ðàöèè àòîìîâ Mn è As.

Âíà÷àëå öåëåñîîáðàçíî ðàññìîòðåòü ïðîáëåìû
ÔÏ â MnAs ñ ïîçèöèè ñèììåòðèéíî-ãðóïïîâîãî
ïîäõîäà, äëÿ ÷åãî ïðîàíàëèçèðóåì ðåçóëüòàòû ðà-
áîò [5–7].

2. Ñèììåòðèéíûé àíàëèç ìàãíèòíûõ
è êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ â MnAs

Íàèáîëåå ïîñëåäîâàòåëüíîå ôåíîìåíîëîãè÷åñêîå
îïèñàíèå ÔÏ â àðñåíèäå ìàðãàíöà áûëî ïðîâåäåíî
â [5–7]. Â ýòèõ ðàáîòàõ îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû
ñòðóêòóðíîãî è ìàãíèòíîãî ïîðÿäêîâ è ïîñòðîåíû
èíâàðèàíòû, îïèñûâàþùèå èõ âçàèìîñâÿçü è ñâÿçü ñ
óïðóãèìè äåôîðìàöèÿìè ðåøåòêè îòíîñèòåëüíî
íàèáîëåå ñèììåòðè÷íîé íèêåëü-àðñåíèäíîé êðèñ-
òàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ÏÌ(B81). Â ðàáîòàõ [6,7] â
êà÷åñòâå ìàãíèòíîãî è ñòðóêòóðíîãî ïàðàìåòðîâ ïî-
ðÿäêà âûáðàíû âåêòîð ôåððîìàãíåòèçìà m è êîìïî-
íåíòà íåïðèâîäèìîãî âåêòîðà ñìåùåíèÿ ìàðãàíöà
� � g /bz 3 èç íàáîðîâ íåïðèâîäèìûõ ìàãíèòíûõ
âåêòîðîâ (1) è íåïðèâîäèìûõ âåêòîðîâ ñìåùåíèé
ìàãíèòíûõ èîíîâ (2) äëÿ ýëåìåíòàðíîé êðèñòàëëî-
õèìè÷åñêîé ÿ÷åéêè èñõîäíîé ÏÌ ôàçû ( )B81 â
ðîìáè÷åñêîé óñòàíîâêå (ðèñ. 1,à):
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Ðèñ. 1. a — Ýëåìåíòàðíàÿ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêàÿ ÿ÷åé-
êà MnAs â ðîìáè÷åñêîé óñòàíîâêå. á — Çîíà Áðèëëþ-
ýíà èñõîäíîé íèêåëü-àðñåíèäíîé ðåøåòêè (ñïëîøíûå ëè-
íèè) ñ ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïîé ñèììåòðèè P63/mmñ.
Â ðåçóëüòàòå ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäà P63/mmñ–Pnma
ãðàíèöû çîíû Áðèëëþýíà ñæèìàþòñÿ âäîëü îñè z. Íî-
âûå ãðàíèöû ïîêàçàíû øòðèõ-ïóíêòèðíîé ëèíèåé.



Mi — íàìàãíè÷åííîñòü i-òîé ìàãíèòíîé ïîäðåøåò-
êè ñèñòåìû MnAs, un — âåêòîð ñìåùåíèÿ àòîìîâ
n-é ïîäðåøåòêè, | | | |u un n� � , n �1–4; | | | |u um m� � ,
m � 5–8.

Ñîãëàñíî [6], âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîé ïëîòíîñòè íå-
ðàâíîâåñíîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (ÏÒÏ)
ñèñòåìû � íå ó÷èòûâàåò ýíåðãåòè÷åñêèõ âêëàäîâ îò
ñìåùåíèé ìûøüÿêà è èìååò âèä

� � � �� � � �( ) ( ) ( )m u�

� � �� � �( , ) ( , ) ( , )m u u m� � , (4)

ãäå �( )m è �( )� — ÏÒÏ ìàãíèòíîé è ñòðóê-
òóðíî-èñêàæåííîé ðåøåòî÷íîé ïîäñèñòåì; �( )u è
�( , )m u — ïëîòíîñòè óïðóãîé è ìàãíèòîóïðóãîé
ýíåðãèè; �( , )� u è �( , )� � �m m� 1

2
2 2 — ÏÒÏ,

õàðàêòåðèçóþùèå ñâÿçü ñòðóêòóðíûõ èñêàæåíèé ñ
óïðóãèìè äåôîðìàöèÿìè u è íàìàãíè÷åííîñòüþ m
ñîîòâåòñòâåííî. Ïðè ýòîì ïîñòóëèðóåòñÿ, ÷òî êîýô-
ôèöèåíòû a Tm( ) è a T�( )	 ïðè êâàäðàòè÷íûõ ÷ëå-
íàõ ðàçëîæåíèÿ �( )m è �( )� â ñòåïåííîé ðÿä ïî m
è � ëèíåéíî çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû è ïðè åå ïîíè-
æåíèè ìîãóò èçìåíèòü çíàê. Ðàññ÷èòàííûå íà îñ-
íîâàíèè ÏÒÏ (4) ôàçîâûå äèàãðàììû îïèñûâàþò
ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ñòðóêòóðíîãî è ìàãíèòîñòðóê-
òóðíîãî ïåðåõîäîâ P63/mmñ(ÏM)–Ðnma(ÏM)–
P63/mmñ(ÔM), íî, î÷åâèäíî, ïðè÷èíà èçìåíåíèÿ
çíàêà a T�( )	 è ôèçè÷åñêàÿ ïðèðîäà êîýôôèöèåíòà
�, à çíà÷èò, è ìåõàíèçì ýòèõ ïåðåõîäîâ îñòàþòñÿ çà
ïðåäåëàìè ýòîãî ïîäõîäà.

Íèæå ðàññìîòðåíà ìîäåëü ìàãíèòîñòðóêòóðíûõ
ïåðåõîäîâ â àðñåíèäå ìàðãàíöà ñ ïîçèöèè åäèíîé
ýíåðãåòè÷åñêîé îñíîâû — ýëåêòðîííîé çîííîé ñòðóê-
òóðû, îòâåòñòâåííîé çà îñîáåííîñòè ñòðóêòóðíûõ,
ìàãíèòíûõ è òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ. Ïðè ýòîì, â îò-
ëè÷èå îò [6], ó÷òåíî, ÷òî ðåàëüíûé ïåðåõîä B81–B31
ñîïðîâîæäàåòñÿ äâóõêîìïîíåíòíûìè ñìåùåíèÿìè
èîíîâ ìàðãàíöà è ìûøüÿêà âäîëü îñåé z è x. Äëÿ
ìàðãàíöà ýòè ñìåùåíèÿ îïèñûâàþòñÿ íåïðèâîäè-
ìûì âåêòîðîì ñìåùåíèé g, à äëÿ ìûøüÿêà — a1
(2),(3). Ïîýòîìó êîëè÷åñòâåííîé ìåðîé èñêàæåíèé
ðåøåòêè B81 ìîãóò áûòü çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ
� � 
| |/g cz , � �� �� 
 ��g /ax äëÿ ìàðãàíöà è �1 �

� �� 
a /ax1 , � �� �1 1 1� 
 ��a z /c äëÿ ìûøüÿêà, ïî-
ñòðîåííûå èç òåðìîäèíàìè÷åñêè óñðåäíåííûõ çíà-
÷åíèé èíäèâèäóàëüíûõ ñìåùåíèé èîíîâ un . Òîãäà
ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäà
B81–B31 ñîñòîèò èç ðàñ÷åòà ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñèñ-
òåìû èîíîâ è êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ
êàê ôóíêöèè ýòèõ ïàðàìåòðîâ F( , , , )� � � �1 1 è âûÿñ-
íåíèÿ óñëîâèé ïîÿâëåíèÿ ìèíèìóìà ýòîé ôóíêöèè
ïðè îòëè÷íûõ îò íóëÿ çíà÷åíèÿõ àðãóìåíòîâ. Ïðè
ýòîì â ïðàêòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèÿõ îãðàíè÷èìñÿ èñ-
ïîëüçîâàíèåì òîëüêî ïàðàìåòðîâ � è �1.

3. Ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû

Ïîñêîëüêó ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåî-
ðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé MnAs óêàçûâàþò íà ëî-
êàëüíûé õàðàêòåð ôîðìèðîâàíèÿ ñïèíîâîé ïëîòíî-
ñòè [9,11] è ó÷àñòèå d-ýëåêòðîíîâ â ñîçäàíèè çîíû
ïðîâîäèìîñòè [9,10], äëÿ îïèñàíèÿ ìàãíèòíûõ
ñâîéñòâ MnAs öåëåñîîáðàçíî èñïîëüçîâàòü ãàìèëü-
òîíèàí Õàááàðäà [15].

Ãàìèëüòîíèàí Õàááàðäà äëÿ ìàãíåòèêà ñ íå-
ñêîëüêèìè èîíàìè â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, äîïóñ-
êàþùåé ñìåùåíèå ýòèõ èîíîâ ê íîâîìó ïîëîæåíèþ
ðàâíîâåñèÿ, èìååò âèä

H H He � �0 1, (5)

H t a anim n jm ni m n j m
n nm mi j

0 1� � �
�

� �
��

��� , , ,
,,, ,

( , )� � � �
�

�

� � �
�

� �
��

���  � � � �
�

nm n m nm k n m k
m mn nk

k c c, , ,
,,,

( , , ) ,1 (6)

t
Ninm jn m nm n m, ,( , ) ( , , )� � � �� ��� �  � �1

0
1

1
k

k

� � �exp { ( )}i in jnk R R , (7)

a
N

c ikRni m nk m
k

ni, , exp ( )� �� �1

0

, (8)

a /anm j nm j, ,� �
� — ôåðìèåâñêèå îïåðàòîðû ðîæäå-

íèÿ/óíè÷òîæåíèÿ ýëåêòðîíà íà m-é îðáèòàëè n-ãî
èîíà â j-é ÿ÷åéêå ñ ïðîåêöèåé ñïèíà � íà îñü êâàí-
òîâàíèÿ z, � j N� 0 — ÷èñëî ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê ñ
�n LN� � 8 àòîìàìè íà ÿ÷åéêó (4 àòîìà Mn è
4 àòîìà As); Rni — âåêòîð òðàíñëÿöèé n-é ïîäðå-
øåòêè â ðîìáè÷åñêîé óñòàíîâêå, èíòåãðàëû ïåðåíîñà
tnim n i m, ( , )� � � � �1 ðàññ÷èòûâàþòñÿ ïî Õàððèñîíó [16].
Ïîçèöèè àòîìîâ ìàðãàíöà è ìûøüÿêà â ðîìáè÷å-
ñêîé ÿ÷åéêå ñ ó÷åòîì ñìåùåíèé, îïèñûâàåìûõ ïàðà-
ìåòðàìè � è �1, ïðèâåäåíû â òàáë. 1. Ïàðàìåòðû

Ýëåêòðîííûé ìåõàíèçì ñòðóêòóðíûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â àðñåíèäå ìàðãàíöà
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Òàáëèöà 1

Ïîçèöèè àòîìîâ â ñòðóêòóðå B31
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ðåøåòêè îïðåäåëåíû òàê, ÷òî a x| | , b y| | , c z| | (c �
� b 3) (ðèñ. 1,a).

Âûðàæåíèÿ (5)–(8) ó÷èòûâàþò òîëüêî ñðåäíèå
ñìåùåíèÿ èîíîâ, îïèñûâàåìûå ïàðàìåòðàìè �, �1.
Âçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðîíîâ ñ òåïëîâûìè ôëóêòóà-
öèÿìè ñìåùåíèé �uni ïðåíåáðåãàåì.

Ãàìèëüòîíèàí âíóòðèèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
ýëåêòðîíîâ H1 çàïèøåì â âèäå

� �H J nj
n Mj

nj
n Mjn n

1
2

� � � �
� �
�� ��S H S

� � � ��1
4

2
1J gl j j

jl j

( ), ,
,

M H M , (9)

S Snj nmj
m

 � � , (10)

S a anmj nm j nm j
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�
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2 , , , (11)

M S S S S

M S S S S

M S S
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j j

1
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3

� � � �
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� �
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1 2

,

,

j j j

j j j j j

S S

M S S S S

� �

� � � �
3 4

1 2 3 4

,

.4

(12)

Â âûðàæåíèè äëÿ ãàìèëüòîíèàíà âíóòðèèîííîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ H1, ïðåäñòàâëåííîãî â
äâóõ ýêâèâàëåíòíûõ ôîðìàõ, èíäåêñ n íóìåðóåò
òîëüêî ìàãíèòîàêòèâíûå èîíû ìàðãàíöà (n �1–4).
Èñïîëüçîâàíèå âòîðîé ôîðìû, íà íàø âçãëÿä, áîëåå
ðàöèîíàëüíî äëÿ ñîåäèíåíèé, ñîäåðæàùèõ íåñêîëü-
êî ìàãíèòîàêòèâíûõ èîíîâ â êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé
ÿ÷åéêå j. Èíäåêñû l íóìåðóþò ÷åòûðå êîíôèãóðàöèè
ñïèíîâûõ îïåðàòîðîâ â ÿ÷åéêå j, ñîîòâåòñòâóþùèå
÷åòûðåì íåïðèâîäèìûì ìàãíèòíûì âåêòîðàì (1);
J — âíóòðèèîííûé îáìåííûé èíòåãðàë; H —âíåø-
íåå ìàãíèòíîå ïîëå; τ ��� — âåêòîð ìàòðèö Ïàóëè,
g � �2 — g-ôàêòîð ýëåêòðîíà; � � x y z, , .

Ïîëíûé ìîäåëüíûé ãàìèëüòîíèàí Í ñèñòåìû
êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ è èîíîâ, ó÷èòû-
âàþùèé âîçìîæíîñòü èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðíîé êîí-
ôèãóðàöèè, çàïèøåì â âèäå

H H We� �( , )� �1 , (13)

� �W E A R R /l nin i ni n i nn
n i n i

� � � �� � � � �
� �

�1
2

exp ( )�
, , ,

,
(14)

ãäå ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ èîííûõ îñòîâîâ W ñî-
äåðæèò äâà âêëàäà: ýíåðãèþ êóëîíîâñêîãî âçàèìî-
äåéñòâèÿ òî÷å÷íûõ èîíîâ, ïîãðóæåííûõ â íåéòðàëè-
çóþùèé ôîí (ïåðâîå ñëàãàåìîå) è ýíåðãèþ èîí-èîí-
íîãî îòòàëêèâàíèÿ, îáóñëîâëåííóþ ïåðåêðûâàíèåì
èõ ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé (â ôîðìå Ìàéåðà [17]).

Çäåñü Rni — ðàäèóñ-âåêòîð èîíà ni, ó÷èòûâàþùèé
ñðåäíèå çíà÷åíèÿ ñìåùåíèé un è îòêëîíåíèÿ îò
ñðåäíèõ �uni ; qn— ýôôåêòèâíûé çàðÿä èîíà n;
Anin i� � — ïàðàìåòðû ìîäåëè; �nn� — èîííûå ðàäèó-
ñû. Äëÿ êîíêðåòíûõ âû÷èñëåíèé W óäîáíî ïðåä-
ñòàâèòü â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïî îòêëîíåíèÿì âåêòî-
ðîâ ñìåùåíèé �uni , îãðàíè÷èâøèñü ãàðìîíè÷åñêèì
ïðèáëèæåíèåì

W W
W

u uni n in i n i

� �
�

� �
�

� � �� �
0 1

2
11

2
( , )

( , )

, , , , ,

� �
� �

� �  �
�

� � �� � � � � �� � � � � � � �   u u W W u uni n i ni n i0 1 1( , ) ( , , , ),�

(15)

ãäå ïåðâîå ñëàãàåìîå ñîîòâåòñòâóåò âûðàæåíèþ (14)
ïðè ñðåäíèõ çíà÷åíèÿõ ñìåùåíèé u un n, � , îïèñûâàå-
ìûõ, êàê è â (7),(8), êîíôèãóðàöèÿìè � �, 1. Âòîðîå
ñëàãàåìîå ìîæåò áûòü ïðèâåäåíî ê äèàãîíàëüíîìó
âèäó ââåäåíèåì íîðìàëüíûõ êîîðäèíàò ðåøåòêè
Q ql ( ) (l NL� 3 ). Ýòî îñíîâíîå ñëàãàåìîå, îïðåäå-
ëÿþùåå òåìïåðàòóðíî-çàâèñèìóþ ÷àñòü ñâîáîäíîé
ýíåðãèè ðåøåòêè.

4. Ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ

Ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ñ ãàìèëüòîíèàíîì
(13) ïðè ïîñòîÿííûõ äàâëåíèè è îáúåìå èìååò âèä

F F Fi e�
�

�
��

�

�
�� �� �

�
, ,

1
, (16)

F W Wi � �
�

� � � �
�

, , ( , ) , ,
1 1

0 1
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��
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�� � �

�

�
��

�

�
��� , (17)

� �� �W W Q q Q ql l� �
� �

� � �, , ln exp ( , , ( ), ( ))
1 1�

�
��

�

�
�� � � � ���

� dQ q dQ ql l n1 3
( )... ( ), (18)

F Ne � �� � , N � �
�
�
�
�

, (19)

� � ��� �0 , (20)

exp ( ) {exp ( ~ )}� � � �� ��0 0Sp H

� � �Sp {exp [ ( )]}� �H N0 , (21)

exp ( ) exp ( )
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!

"
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#���/T T H d
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0
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, (22)

ãäå H H H H1 0 1 0( ) exp ( ~ ) exp ( ~ )� � �� � ,

$ % � �A A HH~ { exp [ ( ~ )]}
0 0 0Sp � � , (23)
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ãäå �A — ïðîèçâîëüíûé îïåðàòîð, � — õèìè÷åñêèé
ïîòåíöèàë, T� — îïåðàòîð óïîðÿäî÷åíèÿ ïî ìíèìî-
ìó âðåìåíè, � — òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë
(ÒÏ) ñèñòåìû, � � 1/T.

Ðàñ÷åò ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñèñòåìû âçàèìîäåéñò-
âóþùèõ ýëåêòðîíîâ Fe — ñëîæíàÿ ìíîãî÷àñòè÷íàÿ
çàäà÷à, îäèí èç ìåòîäîâ ðåøåíèÿ êîòîðîé îñíîâàí
íà ñâåäåíèè åå ê îäíî÷àñòè÷íîé çàäà÷å î âçàèìîäåé-
ñòâèè ýëåêòðîíîâ ñ ôëóêòóèðóþùèìè â ïðîñòðàíñò-
âå è âðåìåíè ñëó÷àéíûìè ïîëÿìè [18]. Íèæå ýòîò
ìåòîä áóäåò ïðèìåíåí äëÿ âû÷èñëåíèÿ âûðàæåíèÿ
(22), îïðåäåëÿþùåãî ìàãíèòíûé âêëàä �� â ïîëíóþ
ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ F (î äðóãèõ ïîäõîäàõ ê äàííîé
ïðîáëåìå ñì. â îáçîðå [19]).

Èñïîëüçóÿ ïðåîáðàçîâàíèå Ñòðàòîíîâè÷à—Õàá-
áàðäà [20,21], âûðàæåíèå (22) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â
âèäå
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�

� ( � � �� � �

��� , � �

� � �z, , ; q — âîëíîâîé âåêòîð, ïðèíàäëåæàùèé ïåð-

âîé çîíå Áðèëëþýíà äëÿ ñòðóêòóðû B31; C J/� �,

( � (� �
��

lq l q
i( ) ,� * �e , ( � ( � ( �l q l q

x
l q
y

, , ,( ) ( ) ( )� � 
 ,

Ml q, ( ) � è ( ( )),
*( �

l q

�

— �-ôóðüå-êîìïîíåíòà îïåðà-

òîðà l-ãî íåïðèâîäèìîãî ìàãíèòíîãî âåêòîðà (1) è
ñîïðÿæåííàÿ åé êîìïîíåíòà ôëóêòóèðóþùåãî îá-
ìåííîãî ïîëÿ.

Ïîñêîëüêó â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìoòðåíà íèç-
êîòåìïåðàòóðíàÿ ñòàáèëèçàöèÿ åäèíñòâåííîé ÔM
ôàçû, ìû äîïóñêàåì, ÷òî îñíîâíîé âêëàä â '1 è â
ÒÏ âíîñÿò ôóðüå-êîìïîíåíòû ( � ( �1q q( ) ( )� ïîëÿ
η1j , ñîîòâåòñòâóþùåãî ÔM êîíôèãóðàöèè îïåðàòî-
ðîâ ñïèíà M j1 . Âêëàäàìè îñòàëüíûõ ôóðüå-êîìïî-
íåíò ïîëåé η l j�1, , îïèñûâàþùèõ òðè òèïà àíòèôåð-
ðîìàãíèòíûõ (AÔM) êîíôèãóðàöèé îïåðàòîðîâ
ñïèíà, áóäåì ïðåíåáðåãàòü.

Ñóùåñòâóåò ìíîãî ìåòîäîâ ðàñ÷åòà ôóíêöèîíàëà
'1. Îäíàêî áîëüøèíñòâî èç íèõ ðàçðàáîòàíû äëÿ
äîñòàòî÷íî ïðîñòûõ ãàìèëüòîíèàíîâ. Â äàííîé ðà-
áîòå ìû áóäåì èñïîëüçîâàòü ïðèáëèæåíèå îäíîðîä-
íûõ ëîêàëüíûõ ïîëåé — ïîäõîä, ïðåäëîæåííûé àâ-
òîðàìè [22] è ïîëó÷èâøèé äàëüíåéøåå ðàçâèòèå â
ðàáîòàõ [23–25], òàê êàê åãî îáîáùåíèå íà ñëó÷àé
ìàãíåòèêîâ ñ íåñêîëüêèìè ìàãíèòíûìè àòîìàìè
â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ÿâëÿåòñÿ íàèìåíåå òðóäî-
åìêèì.

Ñ ó÷åòîì ïîïðàâêè âòîðîãî ïîðÿäêà, ó÷èòûâàþùåé
êâàäðàòè÷íûå ôëóêòóàöèè ïîëÿ * �q q qX� � �0

2| |η ,
âûðàæåíèå ' ( � �1 1{ , , } â ïðèáëèæåíèè îäíîðîäíûõ
ëîêàëüíûõ ïîëåé äëÿ ìàòåðèàëà ñ ýëåìåíòàðíîé
ÿ÷åéêîé, áàçèñ êîòîðîé ñîäåðæèò ÷åòûðå «íåìàãíèò-
íûõ» (As) è ÷åòûðå «ìàãíèòíûõ» (Mn) èîíà ñ íåýê-
âèâàëåíòíûìè ýëåêòðîííûìè p–d-ñîñòîÿíèÿìè
Áëîõà, èìååò âèä

' ( � � ( � � � � �
�

1 1 1
1 2

0

{ , , } ( , , ) | |
( )

� � �

�
�L Xq q

q

η , (27)

�L
kS

{ , , } ln( � � �
�

1
1

11

32

1� � ��

���
���

� � � �exp [ ( ( , , , ) )]� � � ( ��E k C /S 1 02 � , (28)

ãäå E k C /S� � � (( , , , )1 2 — «ïîäìàãíè÷åííûé» ñëó-
÷àéíûì ïîëåì ( ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð çîííûõ
ýëåêòðîíîâ, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ èç ðåøåíèÿ ñå-
êóëÿðíîãî óðàâíåíèÿ

det
Mn Mn � � � (+ �nm n m nm n m nm n mk C E t, , , , ,( , , )� � �

�
� � �� �1 2 � �

�

� � �
�

� � �
� �

Mn As

As Mn As Ast k Enm n m nm n m nm, , , , ( , , ) � � �1 ,n m� �

)

)
)

)

)
)� 0, (29)
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ãäå ìàòðèöû  � �nm n m k, , ( , , )� � �
�Mn Mn

1 ,  � �nm n m k, , ( , , )� � �
�As As

1 ,

t knm n m, , ( , , )� � �
Mn–As � �1 , t knm n m, , ( , , )� � �

�As Mn � �1 èìåþò ðàçìåðû

20�20, 12�12, 12�20 è 20�12 ñîîòâåòñòâåííî.
Âêëàä êâàäðàòè÷íûõ äëèííîâîëíîâûõ ôëóêòóà-

öèé ïîëÿ ìîæåò áûòü ïðîìîäåëèðîâàí ôóíêöèåé

Ëèíäõàðäà [23] X aq ib qq� ,+- �2 ëèáî ðàññ÷èòàí
òî÷íî (Ïðèëîæåíèå A).

Ïîñëå íåêîòîðûõ ïåðåîáîçíà÷åíèé ïåðåìåííûõ
èíòåãðèðîâàíèÿ ( �


q è âçÿòèÿ èíòåãðàëîâ (24) ìåòî-

äîì ïåðåâàëà îêîí÷àòåëüíîå âûðàæåíèå äëÿ ñâîáîä-
íîé ýíåðãèè ýëåêòðîííîé ñèñòåìû F me { , , }� �1 ïðè-
îáðåòàåò âèä (Ïðèëîæåíèå À)
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J N q
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�
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�
�

�M H m �
�( , )

, (31)

ãäå ìàãíèòíûé ìîìåíò, îïðåäåëåííûé êàê
M H� �� �F /e , ñîâïàäàåò ñ ïåðåâàëî÷íûì çíà÷åíèåì
ïåðåìåííîé M.

5. Àíàëèç ìåõàíèçìà ñòðóêòóðíûõ ïåðåõîäîâ
â MnAs

Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè
ñòðóêòóðíûõ ïåðåõîäîâ â MnAs îïèðàþòñÿ íà ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå ôàêòû è âûòåêàþùèå èç íèõ î÷å-
âèäíûå ñëåäñòâèÿ, íàèáîëåå âàæíûìè ñðåäè êîòî-
ðûõ ÿâëÿþòñÿ ñëåäóþùèå:

1) ïåðåõîä B81–B31, îïèñûâàåìûé ïàðàìåòðàìè
(� �, 1), ïðèâîäèò ê óäâîåíèþ èñõîäíîé ýëåìåíòàð-
íîé ÿ÷åéêè B81 è èçìåíåíèþ ïîëîæåíèÿ ãðàíèö
çîíû Áðèëëþýíà (ðèñ. 1,á);

2) íà íîâûõ ãðàíèöàõ çîíû Áðèëëþýíà ìîæåò (â
çàâèñèìîñòè îò ñòðóêòóðíûõ ôàêòîðîâ ïîäðåøåòîê
ìàðãàíöà è ìûøüÿêà) ïðîèñõîäèòü ñíÿòèå âûðîæäå-
íèÿ íåêîòîðûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîííîãî ýíåðãåòè÷å-
ñêîãî ñïåêòðà è îáðàçîâàíèå ëîêàëüíûõ ùåëåé, ðàç-
äåëÿþùèõ ýòè ñîñòîÿíèÿ.

Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ ìîäåëè:
— Îáðàçîâàíèå ùåëåé, âåëè÷èíà êîòîðûõ çàâè-

ñèò îò ïàðàìåòðîâ (� �, 1), ïðèâîäèò ê ïîíèæåíèþ
çîííîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî
ýòî ïîíèæåíèå îñîáåííî ýôôåêòèâíî, åñëè óðîâåíü
Ôåðìè ïåðåñåêàåò ÷àñòü ùåëåé.

— Êîíêóðåíöèÿ ìåæäó ñâîáîäíîé ýíåðãèåé ýëåê-
òðîííîé ïîäñèñòåìû � �F me , ,� �1 è ìîäåëüíîé ýíåð-
ãèåé âçàèìîäåéñòâèÿ èîííûõ îñòîâîâ F /i ( , , )� � �1
îïðåäåëÿåò òåìïåðàòóðíûé äèàïàçîí (0 4 4T Tt)
ñòàáèëüíîñòè ñòðóêòóðû B31.

— Ïåðåðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíîâ ïî ñïèíîâûì
ïîäçîíàì, âîçíèêàþùåå â ðåçóëüòàòå ïîÿâëåíèÿ îä-

íîðîäíîé íàìàãíè÷åííîñòè, ìîæåò ñòàòü ïðè÷èíîé
íåóñòîé÷èâîñòè ñòðóêòóðû B31 ïðè T Tt� è ïðèâåñ-
òè ê ìàãíèòîñòðóêòóðíîìó ïåðåõîäó îò B31 (ÏM) ê
B81 (ÔÌ).

Ïîñêîëüêó â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû àíàëèçèðóåì
ïðèíöèïèàëüíóþ âîçìîæíîñòü ñòðóêòóðíîãî è ìàã-
íèòîñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäîâ, äàëüíåéøåå ðàññìîò-
ðåíèå ïðîâåäåì ïðè Ò = 0. Ïðîáëåìíûå âîïðîñû,
ñâÿçàííûå ñ òåìïåðàòóðíî-èíäóöèðîâàííûìè ñòðóê-
òóðíûì è ìàãíèòîñòðóêòóðíûì ïåðåõîäàìè ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì äàííîé èäåîëîãèè, íå ðàññìàòðèâàåì.

5.1. Âûðàæåíèå äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè ïðè T = 0

Ïðè Ò = 0 ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû â ðàñ÷åòå
íà ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó è óðàâíåíèå äëÿ õèìè÷å-
ñêîãî ïîòåíöèàëà îïðåäåëÿþòñÿ âûðàæåíèÿìè, ïðè
âûâîäå êîòîðûõ èñïîëüçîâàíî ñîîòíîøåíèå
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Âûðàæåíèå (32) ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê íåðàâ-
íîâåñíóþ ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû, õàðàêòåðè-
çóåìóþ äâóìÿ ñòðóêòóðíûìè (� �, 1) è îäíèì ìàã-
íèòíûì Ì ïàðàìåòðàìè ïîðÿäêà, ðàâíîâåñíûå çíà÷å-
íèÿ êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóþò ìèíèìóìó F M{ , , }� �1 ;
V — îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êðèñòàëëà; N0 —
÷èñëî ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê â êðèñòàëëå; 5( )x —
ôóíêöèÿ Õýâèñàéäà;

W K1 1
2

1
2( , ) ( )� � � �� � , (34)

W1 1( , )� � — ïîïðàâêà ê W /N( , )� �1 0, îáóñëîâëåí-
íàÿ èñïîëüçîâàíèåì «ãðóáîãî» ïðèáëèæåíèÿ äëÿ
ýíåðãèè èîí-èîííîãî îòòàëêèâàíèÿ, íå ó÷èòûâàþ-
ùåãî íåñôåðè÷íîñòü èîííîãî ïîòåíöèàëà è òîíêóþ
ñòðóêòóðó êîñâåííîãî èîí-èîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.

5.2. Âëèÿíèå ñòðóêòóðíûõ èñêàæåíèé
íà ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ

Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû êîíòóðíûå äèàãðàììû
F M{ , , }� �1 â êîîðäèíàòàõ ( , )� �1 , ðàññ÷èòàííûå ïðè
äâóõ ôèêñèðîâàííûõ çíà÷åíèÿõ ìàãíèòíîãî ìîìåí-
òà íà ÿ÷åéêó. Âî âñåõ ðàñ÷åòàõ ÷èñëî ýëåêòðîíîâ íà
ÿ÷åéêó ðàâíî N/N0 40� (N/N n np d0 4� �( ), ãäå
÷èñëî p-ýëåêòðîíîâ As np � 3, à ýôôåêòèâíîå ÷èñëî
d-ýëåêòðîíîâ Mn nd � 7 çà ñ÷åò ïåðåõîäà s-ýëåêòðî-
íîâ Mn â çîíó ïðîâîäèìîñòè), à çíà÷åíèÿ ðàñ÷åò-
íûõ ïàðàìåòðîâ ïðèâåäåíû â òàáë. 2.

Êàê âèäíî íà ðèñóíêàõ, ìèíèìóì ñâîáîäíîé
ýíåðãèè äîñòèãàåòñÿ ïðè � �� �1 0 2, äëÿ Ì = 0 è
ïðè � �� �1 0 äëÿ Ì = 10 �B .

Èç ýòèõ ãðàôèêîâ ñëåäóåò, ÷òî, âî-ïåðâûõ, êðè-
ñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà B31 ñîîòâåòñòâóåò ìèíèìó-
ìó ñâîáîäíîé ýíåðãèè äëÿ íåìàãíèòíîé ñèñòåìû.
Âî-âòîðûõ, ïîä äåéñòâèåì îáìåííîãî ðàñùåïëåíèÿ,
êîòîðîå èíäóöèðóåòñÿ âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåì
èëè ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòüþ, âîçìîæåí ìàã-
íèòîñòðóêòóðíûé ïåðåõîä B31–B81. Áîëåå íàãëÿäíî
ýòè ïðîöåññû èëëþñòðèðóåò ðèñ. 3,à, íà êîòîðîì ïî-
êàçàíà çàâèñèìîñòü F M{ , , }� �1 âäîëü ëèíèè � �� 1
ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ M. Ïðè÷èíó ïîäîáíîãî
ïîâåäåíèÿ ñèñòåìû ïîÿñíÿåò ðèñ. 3,á, íà êîòîðîì
ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè ñðåäíåé ýíåðãèè çîííûõ

ýëåêòðîíîâ E M( , , )� �1 (ïåðâîå ñëàãàåìîå â (32))
âäîëü ëèíèè � �� 1 ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ íà-
ìàãíè÷åííîñòè Ì. Èç ñðàâíåíèÿ êðèâûõ 4 (Ì = 0)
è 5 (Ì = 10 �B) âèäíî, ÷òî îáå çàâèñèìîñòè ÿâëÿ-
þòñÿ ñïàäàþùèìè ôóíêöèÿìè ïàðàìåòðà � �� 1, îä-
íàêî ñêîðîñòü ïîíèæåíèÿ áîëüøå â ñëó÷àå Ì = 0.
Ïîýòîìó ñóììà çàâèñèìîñòåé 4 è 6 ïîçâîëÿåò äîñ-
òè÷ü ìèíèìóìà F M{ , , }� �1 ïðè � 6 0 (êðèâàÿ 1 íà
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Òàáëèöà 2

Ïàðàìåòðû, èñïîëüçîâàííûå äëÿ ðàñ÷åòà êîíòóðíûõ äèàãðàìì

Âåëè÷èíà K, Ðèäá AAs As� ,  Ðèäá AMn Mn� ,  Ðèäá A Mn As� ,  Ðèäá qMn , e

Çíà÷åíèå 0,35 0,5 1,0 3,0 0,6

Âåëè÷èíà �Mn–As , � �Mn–Mn , � �As–As , � qAs , e J, Ðèäá

Çíà÷åíèå 0,8 0,86 0,69 1,0 0,02

Âåëè÷èíà a B( )81 , � c B( )81 , � a B( )31 , � b B( )31 , � c B( )31 , �

Çíà÷åíèå 3,72 5,72 5,72 3,72 b B( )31 3
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Ðèñ. 2. Çàâèñèìîñòü ñâîáîäíîé ýíåðãèè â ðàñ÷åòå íà ýëå-
ìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó îò âåëè÷èíû ïàðàìåòðîâ ñòðóêòóðíî-
ãî ïîðÿäêà ( , )� �1 äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé âåëè÷èíû
ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè M, �Â: 0 (a),
10 (á); � — ïîëîæåíèå ìèíèìóìà.



ðèñ. 3,à ); àíàëîãè÷íàÿ ñóììà äëÿ êðèâûõ 5 è 6 äàåò
êðèâóþ 3, äëÿ êîòîðîé ìèíèìóì F M{ , , }� �1 äîñòè
ãàåòñÿ ïðè � �� �1 0.

5.3. Âëèÿíèå èñêàæåíèé íà ñòàáèëèçàöèþ
ìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ

Ïðîàíàëèçèðóåì çàâèñèìîñòè F M{ , , }� �1 ïðè
ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ñòðóêòóðíîãî ïî-
ðÿäêà �, �1 íà ðèñ. 4.

1. Óâåëè÷åíèå ñòåïåíè èñêàæåíèé (ìîäóëåé �,
�1) ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ðàâíîâåñíîãî çíà÷åíèÿ
ìàãíèòíîãî ìîìåíòà (êðèâûå 2, 8, 9) èëè ê ïîëíîìó
åãî ïîäàâëåíèþ (êðèâàÿ 3).

2. Íàèáîëåå ñóùåñòâåííîå âîçäåéñòâèå íà ñòà-
áèëüíîñòü ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà îêàçûâàþò èñêàæå-
íèÿ ïîäðåøåòêè ìàðãàíöà � (êðèâûå 2, 3).

3. Èñêàæåíèÿ ïîäðåøåòêè ìûøüÿêà �1 ïðàêòè÷å-
ñêè íå èçìåíÿþò ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû (êðè-
âûå 6, 8). Ïî-âèäèìîìó, ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî â
ðàìêàõ ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè ìàãíåòèçì îáó-
ñëîâëåí îáìåííûì ðàñùåïëåíèåì ýëåêòðîííûõ ñî-

ñòîÿíèé, ãåíåòè÷åñêè áëèçêèõ ê d-ñîñòîÿíèÿì ìàð-
ãàíöà è ïîýòîìó íàèáîëåå ÷óâñòâèòåëüíûõ ê ñìåùå-
íèÿì èîíîâ ìàðãàíöà.

5.4. Âëèÿíèå ñòðóêòóðíûõ èñêàæåíèé
íà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé

Õàðàêòåð èçìåíåíèÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñî-
ñòîÿíèé g M� � � �( , , , )1 â ðåçóëüòàòå ñòðóêòóðíûõ
ïåðåõîäîâ ìîæåò áûòü ïðîñëåæåí èç ðàñ÷åòíûõ êðè-
âûõ (ðèñ. 5), âû÷èñëåííûõ ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíè-
ÿõ âåëè÷èí ñòðóêòóðíûõ è ìàãíèòíûõ ïàðàìåòðîâ
ïîðÿäêà:
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Ðèñ. 3. a — Âëèÿíèå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà M ýëåìåíòàð-
íîé ÿ÷åéêè íà óñòîé÷èâîñòü ñòðóêòóðû Â31 âäîëü íà-
ïðàâëåíèÿ � �1 � : çàâèñèìîñòè ïðèâåäåííîé ñâîáîäíîé
ýíåðãèè îò ñòðóêòóðíûõ ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà äëÿ M = 0
(1); 5 �Â (2); 10 �Â (3). á — Çàâèñèìîñòü îò ñòðóêòóð-
íûõ ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà ïðè óñëîâèè � �1 � ðàçëè÷íûõ
âêëàäîâ â ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ: ïðèâåäåííîé ñðåäíåé ýíåð-
ãèè çîííûõ ýëåêòðîíîâ E M E M( , , ) ( , , )� � � 00 äëÿ M = 0
(4) è 10 �Â (5); ïðèâåäåííîé ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ
èîííûõ îñòîâîâ W W( , ) ( , )� � � 00 (6); õèìè÷åñêîãî ïîòåí-
öèàëà � ïðè M � 0 (7).
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Ðèñ. 4. Âëèÿíèå ïàðàìåòðîâ ñòðóêòóðíîãî ïîðÿäêà íà
óñòîé÷èâîñòü ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííîãî ñîñòîÿíèÿ: � � 0,
�1 0� (êðèâûå 1, 4, 7); � � 01, , �1 0� (2); � � 03, , �1 0�
(3); � � 0, �1 01� , (5); � � 0, �1 04� , (6); � � 005, ,
�1 005� , (8); � � 02, , �1 03� , (9).
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ãäå èíòåãðàëû â ïðàâîé ÷àñòè âû÷èñëÿëèñü ìåòîäîì
òåòðàýäðîâ [26].

Êàê âèäíî íà ðèñ. 5,â,ã, âîçíèêíîâåíèå ñòðóêòóð-
íûõ èñêàæåíèé (Ì = 0) ïðèâîäèò ê ðàñùåïëåíèþ
îñíîâíîãî ïèêà g� �( ) è óìåíüøåíèþ åå çíà÷åíèÿ íà
óðîâíå Ôåðìè. Ýòè îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ ïëîòíî-
ñòè ñîñòîÿíèé ïðîÿâëÿþòñÿ íà ìàãíèòíûõ õàðàêòå-
ðèñòèêàõ MnAs. Ïðè ýòîì îñíîâíóþ ðîëü èãðàþò
çíà÷åíèÿ ïåðâîé è âòîðîé ïðîèçâîäíûõ ïëîòíîñòè
ñîñòîÿíèé ïî ýíåðãèè íà óðîâíå Ôåðìè:

g g /
F

	 � � � �( ( , , , ) )� � �� � � �1 0 ,

		 � � � �g g /
F

( ( , , , ) )2
1

20� � �� � � � .

Ïðè � �� �1 0 g	7 0, 		 4g 0; ïðè | |� 7 0 g	� 0, 		 7g 0.
Ïîäîáíîå èçìåíåíèå çíàêà âòîðîé ïðîèçâîäíîé
ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ìîæåò áûòü ïðè÷èíîé ïîÿâëå-
íèÿ àíîìàëüíîãî òåìïåðàòóðíîãî ïîâåäåíèÿ ñòàòè-
÷åñêîé ÏM âîñïðèèì÷èâîñòè 8( )T â îáëàñòè íàðàñ-
òàíèÿ ñòðóêòóðíûõ èñêàæåíèé (Ïðèëîæåíèå Ñ).

Çàêëþ÷åíèå

Òåîðåòè÷åñêàÿ ÷àñòü ñòàòüè, ïîñâÿùåííàÿ âûâîäó
ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñèñòåìû êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ

Ýëåêòðîííûé ìåõàíèçì ñòðóêòóðíûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â àðñåíèäå ìàðãàíöà
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Ðèñ. 5. Âëèÿíèå ñòðóêòóðíîãî è ìàãíèòíîãî ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà íà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé: èñõîäíîé íåìàãíèòíîé
ñòðóêòóðû B81 (à,â); íåìàãíèòíîé ñòðóêòóðû B31 (á,ã); ìàãíèòíûõ B81 (ä) è B31 (e). Øòðèõîâîé ëèíèåé îáîçíà÷åíî
ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìè. Âåðõíÿÿ ïîëîâèíà ñîîòâåòñòâóåò ïîäçîíå «ñïèí ââåðõ», íèæíÿÿ — «ñïèí âíèç».



ýëåêòðîíîâ â ðåøåòêå ñ áàçèñîì è èçìåíÿþùåéñÿ
ñòðóêòóðíîé êîíôèãóðàöèåé, äàåò ïðåäñòàâëåíèå î
ðåàëèçàöèè ñïèí-ôëóêòóàöèîííîãî ïîäõîäà äëÿ êîí-
êðåòíîãî ìàòåðèàëà, íàïðèìåð àðñåíèäà ìàðãàíöà.
Ïðèìåíåíèå îïèñàííîãî âûøå ïîäõîäà ê èññëåäîâà-
íèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýòîãî ñîåäèíåíèÿ ïîçâî-
ëÿåò ýíåðãåòè÷åñêè îáîñíîâàòü êàê ñïîíòàííîå ïî-
íèæåíèå ñèììåòðèè èñõîäíîé ðåøåòêè, òàê è åå
âîññòàíîâëåíèå ïîä äåéñòâèåì îáìåííîãî ïîëÿ.

Èç ñêàçàííîãî âûøå ñëåäóåò, ÷òî îñíîâíàÿ èäåÿ
ìîäåëè ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïðàâèëüíîé. Îäíàêî èñ-
ïîëüçîâàííûé äëÿ ñòàáèëèçàöèè èñêàæåííîé ðå-
øåòêè ïîäõîä ÿâëÿåòñÿ ïî ñâîåé ñóòè ôåíîìåíî-
ëîãè÷åñêèì. Äëÿ ñòðîãîãî îïèñàíèÿ èîí-èîííîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü ñîâðåìåííûå

ïîäõîäû ê ýòîé ïðîáëåìå [27,28], ÷òî ïîçâîëèò
ïîäîéòè ê ðàññìîòðåíèþ ìàãíèòîóïðóãèõ âçàèìî-
äåéñòâèé â àðñåíèäå ìàðãàíöà. Ïîñëåäíèå â çíà÷è-
òåëüíîé ìåðå îòâåòñòâåííû çà õàðàêòåð ìàãíèòî-
ñòðóêòóðíîãî ôàçîâîãî ïåðåõîäà.

Íà îñíîâå ýòîé èäåîëîãèè ìû íàäååìñÿ â áóäó-
ùåé ðàáîòå ïðîâåñòè èññëåäîâàíèÿ ìàãíèòîñòðóê-
òóðíûõ ñâîéñòâ ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ.

Ïðèëîæåíèå A

Ïðèáëèæåíèå îäíîðîäíûõ ëîêàëüíûõ ïîëåé èñ-
ïîëüçóåòñÿ ïðè ñóììèðîâàíèè ÷ëåíîâ áåñêîíå÷íîãî
ðÿäà (ïðàâîé ÷àñòè âûðàæåíèÿ (26), ðàçëîæåííîé â
ñòåïåííîé ðÿä ïî ~H1
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ãäå $ %� ~ ,H c0
îçíà÷àåò ñóììó âñåõ ñâÿçíûõ äèàãðàìì.

Ñóòü ïðèáëèæåíèÿ ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïðàâàÿ ÷àñòü (À.1) àïïðîêñèìèðóåòñÿ âûðàæåíèåì, â êîòîðîì âåð-
øèííûå ÷àñòè � , ,

 
2 1 1

1
p p p

p q q
�

( .... , .... ) ïðè p 9 2 âû÷èñëÿþòñÿ ïðè qi , ,i � 0. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðîâåñòè ñóì-
ìèðîâàíèå ðÿäà è ïîëó÷èòü ïðèáëèæåííîå âûðàæåíèå äëÿ '1 â âèäå (27),(28) è (A.1).

Äîñòîèíñòâî ýòîãî ïîäõîäà — âîçìîæíîñòü ó÷åòà âêëàäà â ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ îò âñåõ ñòåïåíåé �-êîìïî-

íåíò ñëó÷àéíûõ ïîëåé (
�



p p
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�

. Íåäîñòàòîê — îãðàíè÷åííîå îïèñàíèå äèíàìèêè ôëóêòóàöèé, îïðåäåëÿþùåå

îáëàñòü ïðèìåíèìîñòè ïðèáëèæåíèÿ J/W~ � 1, ãäå ~W — øèðèíà çîíû ïðîâîäèìîñòè [29].
Âêëàä äëèííîâîëíîâûõ ôëóêòóàöèé ïîëÿ (äèíàìè÷åñêàÿ ïîïðàâêà âòîðîãî ïîðÿäêà, ó÷èòûâàþùàÿ êâàäðà-

òè÷íûå ôëóêòóàöèè ïîëÿ) ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàí òî÷íî ïóòåì ïðÿìîãî âû÷èñëåíèÿ ïðàâîé ÷àñòè âûðàæåíèÿ
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ãäå NL — ÷èñëî àòîìîâ â áàçèñå, 8
�SS q1

0
, — îáîáùåííûå íåîäíîðîäíûå ìàãíèòíûå âîñïðèèì÷èâîñòè

8
� � � � � �

�SS q
S S

S

f E k f E k q

E1

10 1 10 0
,

( ( , , , ) ) ( ( , , , ) )

(
�

� � � �

k E k q iSk
, , , ) ( , , , )

,
� � � � ,1 10 0

1
� � �� (À.4)

à PSS1
— ìíîæèòåëè, ó÷èòûâàþùèå ãèáðèäèçàöèþ ïîäçîí. Äèàãîíàëèçàöèÿ ìàòðèöû (29) ñîîòâåòñòâóåò ïå-

ðåõîäó îò îïåðàòîðîâ anm k, � ê èõ ëèíåéíîé êîìáèíàöèè

954 Ôèçèêà íèçêèõ òåìïåðàòóð, 2004, ò. 30, ¹ 9

Â.È. Âàëüêîâ, À.Â. Ãîëîâ÷àí



c U aS k S nm nm k
n m

, , ,
,

� �� � ,

ïîýòîìó

P U U U USS S nm nm S
nm

S nm nm S
nm

1 1 1
�

�

�

�
�

�

�

�
�

�

�

�
�

�

�

�� �,
*

, ,
*

, �
.

Åñëè ââåñòè îáîçíà÷åíèÿ

�
: ( 

C

g
M

gH

C2 0 0� � �

è ïåðåéòè îò êîìïëåêñíûõ ïåðåìåííûõ ( �

q ê äâóì

âåùåñòâåííûì

�
: (�


�


�

C

g
mq q q2

2
2 2�

�
��

�

�
�� � �( ) | | è ; (�


�


q q� arg ,

òî ïðåæíåå âûðàæåíèå ' ({ }, íå çàâèñÿùåå îò ; �

q ,

'<( � �, , }1 �

� � � � � �� �� � � ( � �
�

�
1

11 2ln { exp [ ( ( , , , ) ) ] }
, ,S k

SE k C /

� � � �)
)
) )

)
) ��

�

��� �� �
�

1 2

0
0

1
0

2

01( )| |X N
g

Cq q
q

η η
H

�

(À.5)

ïðèìåò âèä

' � � ={ , ,m 1 �

� � � �
�

�
��

�

�
�� �

�

�
��

�

�
��

.
/
0

1�� � � � ��
1

11
4

ln exp , , ,E k
Jm
gS 2

3

�

�
 
 

!

"
#
#

��
S k, ,�

� �� � � �
�

�J

g
X

JN

g
q q

q4
1

42

2 0
2

2

0

m M� �
�

( )
( , )

� ��

��
��� � ��



�

1
0 1

0

ln ( , )
, ,( , )

mq
x y zq

� , (À.6)

m
g

J N q
q

2
2 2

0

2

0

2 1
� �

�

�
�
�

�

�
�
�

�
�

�M H m �
�( , )

.
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ãäå N/N0 — ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â çîíå Áðèëëþýíà.
Ñ ó÷åòîì ýòîãî ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ îïðåäåëÿåì

âûðàæåíèåì

F m me { , , } { , , }� � ' � �1 1� , (À.11)
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Äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñò-
âèÿ òî÷å÷íûõ èîíîâ, ïîãðóæåííûõ â íåéòðàëèçóþ-
ùèé ôîí, èñïîëüçóåì ìåòîä Ýâàëüäà—Ôóêñà [30],
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ãäå n � 18, íóìåðóåò ïîçèöèè èîíîâ â áàçèñå; qn —
çàðÿä èîíà â ïîçèöèè n; gl — âåêòîð îáðàòíîé ðå-
øåòêè, ( — ïàðàìåòð Ýâàëüäà, ðåãóëèðóþùèé ñõîäè-
ìîñòü ðÿäîâ ( )/( &� 2 2 32/ V ; R R r ri nn i n n, � �� � � ,
R i — âåêòîð ðåøåòêè, rn — âåêòîð, îïðåäåëÿþùèé
ïîçèöèþ àòîìà â áàçèñå; V — îáúåì ýëåìåíòàðíîé
ÿ÷åéêè; El — ýíåðãèÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè; Sln—
ñòðóêòóðíûé ôàêòîð:

S q in
n

l n nln � ��
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e .

Èñïîëüçóåìàÿ â (32) âåëè÷èíà W( , )� �1 �
� N El n0 1( ( , ))r � � . Ïðè ðàñ÷åòå ñóìì ïî ðåøåòêå
èñïîëüçîâàëîñü øåñòü êîîðäèíàöèîííûõ ñôåð.

Ïðèëîæåíèå Ñ

Ñëåäóÿ [31], âûðàæåíèå äëÿ îáðàòíîé ïàðàìàã-
íèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè 8 �1( )T ìîæíî ïðåäñòàâèòü
â âèäå
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Ïîñêîëüêó â êîëëåêòèâèçèðîâàííîì ôåððîìàãíå-
òèêå êâàäðàò àìïëèòóäû ñïèíîâûõ ôëóêòóàöèé @2

ïðîïîðöèîíàëåí òåìïåðàòóðå è èìåííî ýòà âåëè÷èíà
îïðåäåëÿåò ñèëüíóþ òåìïåðàòóðíóþ êþðè-âåéñîâ-
ñêóþ çàâèñèìîñòü ÏM âîñïðèèì÷èâîñòè, èç (Ñ.1)
ñëåäóåò, ÷òî èçìåíåíèå çíàêà 		g íà óðîâíå Ôåðìè
ìîæåò ïðèâåñòè ê èçìåíåíèþ çíàêà � ��8 1( )T / T. Â
MnAs â îáëàñòè ñòàáèëüíîñòè ôàçû B31 ýòà âåëè-
÷èíà îòðèöàòåëüíà, ÷òî, êàê ìû âèäèì, êà÷åñòâåííî
ñîãëàñóåòñÿ ñ ïîâåäåíèåì ðàñ÷åòíîé ïëîòíîñòè ñî-
ñòîÿíèé (Ñ.1). Â ðàáîòå [13], ãäå èñïîëüçîâàíà êó-
ñî÷íî-ëèíåéíàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, óêàçàííûé
ýôôåêò îáóñëîâëåí óìåíüøåíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿ-
íèé ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû (óìåíüøåíèå âåëè-
÷èíû êîýôôèöèåíòà a1). Â èñïîëüçóåìîé íàìè ìî-
äåëè ïîäîáíîå ïîíèæåíèå a1 ïðèñóòñòâóåò, îäíàêî
äîïîëíÿåòñÿ åùå è ñòðóêòóðíûìè èçìåíåíèÿìè
ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàííûìè
ñî ñïèí-ôëóêòóàöèîííûì ìåõàíèçìîì òåìïåðàòóð-
íîé çàâèñèìîñòè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí â ìàã-
íåòèêàõ.
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The electronic mechanism of structural phase
transitions in manganese arsenide

V.I. Val’kov and A.V. Golovchan

The spin-fluctuation theory of magnetism is
generalized for magnets of a complex crystal and
magnetic structure. An expression for free energy
itinerant p,d-electrons described by the Hubbard
Hamiltonian is obtained with allowance for sta-
tic displacements of ionic cores which result in
changes of the lattice symmetry. The approxima-
tion of uniform local fields is used to calculate
free energy.

The developed approach is applied to study
the competition of magnetic and structural order

parameters in ferromagnetic MnAs at T = 0. It is
shown that the original structural distortions of
the initial nickel-arsenide lattice (the nonzero
structural-order parameter) cause the average en-
ergy of itinerant electrons to decrease. The dis-
tortions can be stabilized due to the competition
between electronic energy and energy of ion-ion
interaction of the crystal. The interaction of
structural and magnetic order parameters is re-
sponsible for the suppression of structure distor-
tions. It is shown that the magnetization (spon-
taneous or magnetic field induced) occurred in
the system may result in the restoration of the ini-
tial nickel-arsenide structure. A similar magneto-
structural transition is observed experimentally.
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