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Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 6 ìàðòà 2007 ã., ïîñëå ïåðåðàáîòêè 19 àïðåëÿ 2007 ã.

Â ðàìêàõ ìîäåëè êîëëåêòèâèçèðîâàííîãî ìàãíåòèçìà, ó÷èòûâàþùåé âîçìîæíîñòü ñîñóùåñòâîâà-

íèÿ ôåððîìàãíèòíîé è àíòèôåððîìàãíèòíîé äåôîðìàöèé ýëåêòðîííîé çîííîé ñòðóêòóðû, ïðîâåäåí

àíàëèç èíäóöèðîâàííûõ ìàãíèòíûì ïîëåì ìàãíèòíûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ïåðâîãî ðîäà ïîðÿäîê–ïî-

ðÿäîê â ñëîèñòûõ àíòèôåððîìàãíèòíûõ ñïëàâàõ ñèñòåìû Feà–xMnxAs. Ïðè ïåðåõîäå ê ìîäåëüíîìó

îïèñàíèþ Feà–xMnxAs èñïîëüçóåòñÿ îäíîçîííûé ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð, â êîòîðîì çàïîëíåíèå çîíû

è ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ïîäáèðàþòñÿ èñõîäÿ èç ïåðâîïðèíöèïíûõ ðàñ÷åòîâ íåìàãíèòíî-

ãî è ôåððèìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèé. Èç ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû ñëåäóåò, ÷òî ïðè÷èíîé ïåðåõîäîâ ïîðÿ-

äîê–ïîðÿäîê ìîæåò áûòü íåçíà÷èòåëüíàÿ òðàíñôîðìàöèÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è èçìå-

íåíèå ñòåïåíè çàïîëíåíèÿ ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû. Ïîäîáíûå èçìåíåíèÿ ìîãóò áûòü ñëåäñòâèåì

òåìïåðàòóðíûõ ôëóêòóàöèé ñïèíîâîé ïëîòíîñòè è äàâëåíèÿ. Îáñóæäàåòñÿ ðîëü äàâëåíèÿ è ìàãíèòî-

ñòðèêöèîííîãî âêëàäà â ïåðåõîäû ïîðÿäîê–ïîðÿäîê.

Ó ðàìêàõ ìîäåë³ êîëåêòèâ³çîâàíîãî ìàãíåòèçìó, ùî âðàõîâóº ìîæëèâ³ñòü ñï³â³ñíóâàííÿ ôåðî-

ìàãí³òíî¿ é àíòèôåðîìàãí³òíî¿ äåôîðìàö³é åëåêòðîííî¿ çîííî¿ ñòðóêòóðè, ïðîâåäåíî àíàë³ç ³íäóêîâà-

íèõ ìàãí³òíèì ïîëåì ìàãí³òíèõ ôàçîâèõ ïåðåõîä³â ïåðøîãî ðîäó ïîðÿäîê–ïîðÿäîê ó øàðóâàòèõ àíòè-

ôåðîìàãí³òíèõ ñïëàâàõ ñèñòåìè Feà–xMnxAs. Ïðè ïåðåõîä³ äî ìîäåëüíîãî îïèñó Feà–xMnxAs

âèêîðèñòîâóºòüñÿ îäíîçîííèé åíåðãåòè÷íèé ñïåêòð, ó ÿêîìó çàïîâíåííÿ çîíè é ù³ëüí³ñòü åëåêòðîí-

íèõ ñòàí³â ï³äáèðàþòüñÿ âèõîäÿ÷è ç ïåðøîïðèíöèïíèõ ðîçðàõóíê³â íåìàãí³òíîãî é ôåð³ìàãíiòíîãî

ñòàí³â. Ç ðåçóëüòàò³â ðîáîòè âèïëèâàº, ùî ïðè÷èíîþ ïåðåõîä³â ïîðÿäîê–ïîðÿäîê ìîæå áóòè íåçíà÷íà

òðàíñôîðìàö³ÿ ù³ëüíîñò³ åëåêòðîííèõ ñòàí³â ³ çì³íà ñòóïåíÿ çàïîâíåííÿ ìàãí³òîàêòèâíî¿ çîíè.

Ïîä³áí³ çì³íè ìîæóòü áóòè íàñë³äêîì òåìïåðàòóðíèõ ôëóêòóàö³é ñï³íîâî¿ ù³ëüíîñò³ é òèñêó. Îáãîâî-

ðþºòüñÿ ðîëü òèñêó é ìàãíiòîñòðèêö³éíîãî âíåñêó â ïåðåõîäè ïîðÿäîê–ïîðÿäîê.

PACS: 75.60.Ej Êðèâûå íàìàãíè÷èâàíèÿ, ãèñòåðåçèñ, ýôôåêò Áàðêõàóçåíà è ñâÿçàííûå ýôôåêòû;
75.50.Ee Àíòèôåððîìàãíåòèêè;
75.50.Gg Ôåððèìàãíåòèêè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà, ìàãíèòíûå ôàçîâûå ïåðåõîäû, ïíèêòèäû, èíäóöèðîâàííûå
ïîëåì ôàçîâûå ïåðåõîäû.

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå îáíàðóæåíèå ñîñóùåñòâîâà-

íèÿ ôåððèìàãíèòíîé è àíòèôåððîìàãíèòíîé ìîä [1] â

ñëàáîôåððèìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè ñïëàâîâ ñèñòåìû

Fe Mn Asa x x� [2,3] ïîçâîëèëî ðàñøèðèòü ïðåäñòàâëå-

íèÿ î òèïàõ ìàãíèòíûõ ñòðóêòóð è ìåõàíèçìàõ ïåðå-

õîäîâ ïîðÿäîê–ïîðÿäîê â ñèñòåìàõ ñ êîëëåêòèâèçèðî-

âàííûìè íîñèòåëÿìè ìàãíåòèçìà [4].

Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ÿâëåíèÿ ñîñóùåñòâî-

âàíèÿ ôåððîìàãíåòèçìà è àíòèôåððîìàãíåòèçìà êàê

ñêîøåííîé (canted) ôåððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðû â ñèñ-

òåìå êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ âïåðâûå áû-

ëî ïðîâåäåíî Õîìñêèì [5] è Isoda [6]. Ïðè îïèñàíèè

ñêîøåííîé ñòðóêòóðû â ìîäåëè Õàááàðäà [7] îíè ðàñ-

ñìàòðèâàëè ñîñóùåñòâîâàíèå äâóõ êîìïîíåíò ìàãíèò-

íîãî ìîìåíòà, îòâåòñòâåííûõ çà ôåððîìàãíèòíóþ è

øàõìàòíóþ àíòèôåððîìàãíèòíóþ (AF) ñòðóêòóðû.

Ïîäîáíàÿ AF ñòðóêòóðà îïèñûâàåòñÿ âîëíîâûì âåêòî-

ðîì Q( , , )
� � �
a a a

è ìîæåò ðåàëèçîâàòüñÿ â êóáè÷åñêèõ

ðåøåòêàõ.
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Èíòåðåñóþùèå íàñ ïíèêòèäû Fe Mn Asa x x� ÿâëÿþò-

ñÿ ñëîèñòûìè àíòèôåððîìàãíåòèêàìè. Äëÿ íèõ õàðàê-

òåðíî ñóùåñòâîâàíèå ôåððîìàãíèòíî óïîðÿäî÷åí-

íûõ ñëîåâ âíóòðè êàæäîé èç äâóõ òðåõñëîéíûõ

M M MII I II� �2 ì à ã í è ò í û õ ï î ä ð å ø å ò î ê ,

îáðàçîâàííûõ ìàãíèòîàêòèâíûìè àòîìàìè â êðèñòàë-

ëîãðàôè÷åñêèõ ïîçèöèÿõ I è II ñ òåòðàýäðè÷åñêèì è

îêòàýäðè÷åñêèì îêðóæåíèåì ìûøüÿêà ñîîòâåòñòâåí-

íî. Âîçíèêíîâåíèå àíòèôåððîìàãíåòèçìà, êîãäà ñóì-

ìàðíûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû M M M� �2( )I II áëè-

æàéøèõ ìàãíèòíûõ ïîä ð åøåòî ê íàïð àâëåíû

ïðîòèâîïîëîæíî, ïðèâîäèò ê óäâîåíèþ ïåðèîäà ìàã-

íèòíîé ÿ÷åéêè âäîëü òåòðàãîíàëüíîé îñè ïî ñðàâ-

íåíèþ ñ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé. Âîëíîâîé âåêòîð

àíòèôåððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðû Q( , , )0 0 Q (Q c� �� )

íàïðàâëåí âäîëü òåòðàãîíàëüíîé îñè 4 z (c — ïàðàìåòð

ðåøåòêè âäîëü òåòðàãîíàëüíîé îñè). Äëÿ òàêèõ ìàã-

íèòíûõ ñòðóêòóð ñîñóùåñòâîâàíèå ôåððîìàãíåòèçìà

è àíòèôåððîìàãíåòèçìà êàê ñêîøåííîé ôåððèìàãíèò-

íîé ñòðóêòóðû ðàññìàòðèâàëîñü òîëüêî íà ôåíîìåíî-

ëîãè÷åñêîì óðîâíå ñ èñïîëüçîâàíèåì ñèììåòðèéíî-

ãðóïïîâîãî àíàëèçà äëÿ ïîñòðîåíèÿ ñâîáîäíîé ýíåð-

ãèè ñèñòåìû êàê ôóíêöèè ïàðàìåòðîâ ìàãíèòíîãî

ïîðÿäêà [8]. Ïîäîáíûé ïîäõîä íå ó÷èòûâàë îñîáåí-

íîñòè, âûçâàííûå ïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçà-

öèåé d-ýëåêòðîíîâ ìàðãàíöà è æåëåçà â ñèñòåìå

Fe Mn Asa x x� è íå ñâÿçàí ñ îñîáåííîñòÿìè ýëåêòðîííîé

ñòðóêòóðû ýòèõ ìàòåðèàëîâ.

Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà òåîðåòè÷åñêîìó àíà-

ëèçó óñòîé÷èâîñòè ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàç â ñèñ-

òåìå Fe Mn Asa x x� â ìîäåëè çîííîãî ìàãíåòèçìà, â êî-

òîðîé ó÷èòûâàåòñÿ âîçìîæíîñòü ñîñóùåñòâîâàíèÿ

äâóõ òèïîâ «äåôîðìàöèé» ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà: ôåð-

ðîìàãíèòíîé è àíòèôåððîìàãíèòíîé.

1. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ôàêòû

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ âîçäåéñòâèÿ

ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà ïíèêòèäû ïåðåõîäíûõ

ìåòàëëîâ ñèñòåìû Fe Mn Asa x x� íå òîëüêî ðàñøèðèëè

ïðåäñòàâëåíèÿ î ñâîéñòâàõ ñòàáèëüíûõ ôàç, íî ïîçâî-

ëèëè òàêæå îáíàðóæèòü ðàçëè÷íûå ìåòàñòàáèëüíûå

ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûå ôàçû. Áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî

â ïîëÿõ íàïðÿæåííîñòüþ H � 400 êÝ íàðÿäó ñî ñïîí-

òàííûìè ôàçîâûìè ïåðåõîäàìè âîçìîæíû îáðàòèìûå

è íåîáðàòèìûå èíäóöèðîâàííûå ìàãíèòíûì ïîëåì

ïåðåõîäû ïåðâîãî ðîäà ïîðÿäîê–ïîðÿäîê [9,10]. Òè-

ïè÷íàÿ ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü íàìàãíè÷åííîñòè, íà-

áëþäàåìàÿ â ìåòàñòàáèëüíîé îáëàñòè Ð–Ò-äèàãðàììû

ñïëàâà Fe Mn As0 765 1185, , , ïðèâåäåíà íà ðèñ.1. Îíà îïè-

ñûâàåò íåîáðàòèìûå èíäóöèðîâàííûå ìàãíèòíûì ïî-

ëåì ïåðåõîäû èç àíòèôåððîìàãíèòíîé â ñëàáîôåððè-

ìàãíèòíóþ ôàçó. Â ñïëàâàõ Fe Mn Asa x x� ñ x = 1,29, x =

= 1,35 (a = 2,0) [11] è x = 1,31 (a = 2,1) [12] â êîòîðûõ

ñëàáîôåððèìàãíèòíàÿ ôàçà, âîçíèêàþùàÿ â ðåçóëüòà-

òå ñïîíòàííûõ ïåðåõîäîâ ïåðâîãî ðîäà ïîðÿäîê–ïîðÿ-

äîê, ÿâëÿåòñÿ ñòàáèëüíîé ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ,

îáíàðóæåíû îáðàòèìûå èíäóöèðîâàííûå ìàãíèòíûì

ïîëåì ïåðåõîäû ïåðâîãî ðîäà ïîðÿäîê–ïîðÿäîê èç

ñëàáîôåððèìàãíèòíîé ôàçû â ôàçó ñ áîëüøåé íàìàã-

íè÷åííîñòüþ, ðèñ. 2. Êàê âèäíî íà îáîèõ ðèñóíêàõ,

ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü íàìàãíè÷åííîñòè íàñûùåíèÿ

íåîáðàòèìî èíäóöèðîâàííûõ è ñïîíòàííî âîçíèêàþ-

ùèõ ñîñòîÿíèé ëèíåéíî çàâèñèò îò ïîëÿ âïëîòü äî ñà-

ìûõ íèçêèõ òåìïåðàòóð. Ïîäîáíîå ïîâåäåíèå õàðàê-

òåðíî äëÿ ñêîøåííûõ ìàãíèòíûõ ñòðóêòóð. Ýòî

ïîçâîëÿåò êëàññèôèöèðîâàòü ñëàáîôåððèìàãíèòíîå

ñîñòîÿíèå â èññëåäóåìûõ ñïëàâàõ êàê ñêîøåííóþ

ôåððèìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó (CFi). Ñëåäóåò îòìåòèòü,

÷òî åñëè íåîáðàòèìûå èíäóöèðîâàííûå ïåðåõîäû

AF–CFi â îáðàçöå Fe Mn As0,765 1,185 ñâèäåòåëüñòâóþò

òîëüêî î íåêîòîðûõ ïðîÿâëåíèÿõ ìåòàñòàáèëüíîñòè

ñêîøåííîé ôåððèìàãíèòíîé ôàçû, òî ñóùåñòâîâàíèå

èíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ ïîðÿäîê–ïîðÿäîê â îá-

ëàñòè ñòàáèëüíîñòè CFi ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü î íîâîé

ìåòàñòàáèëüíîé ôàçå (âîçìîæíî íå åäèíñòâåííîé),

ïðèñóùåé ñèñòåìå Fe Mn Asa x x� . Íàìàãíè÷åííîñòü íî-
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Ðèñ. 1. Èçîòåðìè÷åñêèå çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè îò ïî-

ëÿ H 	 c â ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîì îáðàçöå Fe0,765Mn1,185As.

Öèôðàìè óêàçàíû òåìïåðàòóðû èçìåðåíèé. Èçìåðåíèÿ

ïðè Ò = 4,2 Ê ñîîòâåòñòâóþò ïîâåäåíèþ àíòèôåððîìàã-

íèòíîé (�) è íåîáðàòèìî èíäóöèðîâàííîé ñêîøåííîé

ôåððèìàãíèòíîé (�) ôàçàì.



âîé ôàçû, ñòàáèëüíîé òîëüêî â ìàãíèòíûõ ïîëÿõ áîëü-

øîé íàïðÿæåííîñòè (Í > 500 êÝ), â òðè–ïÿòü ðàç áîëü-

øå íàìàãíè÷åííîñòè èñõîäíîé CFi-ôàçû.

Èññëåäîâàíèå ñòàáèëüíîñòè ìàãíèòîóïîðÿäî÷åí-

íûõ ñîñòîÿíèé â ñèñòåìå Fe Mn Asa x x� ïðîâåäåíî â

ðàìêàõ ìîäåëè çîííîãî ìàãíåòèçìà, ïîçâîëÿþùåé èñ-

ïîëüçîâàòü ðàññ÷èòàííóþ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ íå-

ìàãíèòíóþ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñïëàâà

Fe Mn As0 69 1 31, , .

2. Ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ

Ðàññìîòðèì ìîäåëüíóþ ñèñòåìó, â êîòîðîé ïîñëå-

äîâàòåëüíîñòü ÷åðåäóþùèõñÿ ñëîåâ, ïåðïåíäèêóëÿð-

íûõ òåòðàãîíàëüíîé îñè ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà 4 z,

.... ( – ) ( )

(

Mn Mn Mn Mn Mn Mn

M

II I II II I II
j j j j j j

2 2� 
 � � 





� � �

n Mn - Mn
II I II
j j j�� �� ����2 ) ....

ì îä å ë è ð óå ò ñ ÿ í à á î ð îì ï à ð à ë ë å ë ü í û õ ñ ë î å â

( ) ( )Mn Mn
j j
 , ñîäåðæàùèõ îäíîýëåêòðîííûå àòî-

ìû [13]. Ïîäîáíîå äîïóùåíèå ïðåäïîëàãàåò ñîõðà-

íåíèå ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû òðåõñëîéíîãî áëîêà

( )Mn Mn MnII I II� � � � �2 ïðè ïåðåõîäàõ èç àíòèôåððî-

ìàãíèòíîé â ôåððèìàãíèòíóþ ôàçó. Ýêñïåðèìåíòàëü-

íûå äàííûå äëÿ ðîäñòâåííûõ ñèñòåì Mn A Sb2�x x

(A Zn Cr)� , ñ òîé æå êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ñòðóêòó-

ðîé [14] íå ïðîòèâîðå÷àò òàêîé êàðòèíå.

Äëÿ îïèñàíèÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòè èíäóöèðîâàí-

íûõ ìàãíèòíûì ïîëåì ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ïîðÿ-

äîê–ïîðÿäîê èç àíòèôåððîìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ

âîëíîâûì âåêòîðîì Q( , , )0 0 Q óäîáíî ðàáîòàòü ñ óäâî-

åííîé âäîëü îñè z êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêîé ñ

äâóìÿ (ôîðìàëüíî ðàçëè÷íûìè) ïîçèöèÿìè a è b. Ýòà

ÿ÷åéêà îáúåäèíÿåò äâå áëèæàéøèå ïëîñêîñòè, îòñòîÿ-

ùèå äðóã îò äðóãà íà ðàññòîÿíèè c. Êàðòèíà ÷åðåäóþ-

ùèõñÿ ñëîåâ áóäåò èìåòü âèä

.... ( ) ( )

( ) ....
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Ãàìèëüòîíèàí äëÿ òàêîé ìîäåëüíîé ñèñòåìû ìîæ-

íî ïðåäñòàâèòü â âèäå

H H H H� � �0 int ex . (1)
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, (3)

H H S S H S S

H F H L

X ajX bjX

j

Y ajY bjY

j

X jX

j

Y jY

ex � � � � �

� �

 



( ) ( )

j

 , (4)

ãäå a bk k� �, — ôóðüå-êîìïîíåíòû îïåðàòîðîâ óíè÷òî-

æåíèÿ ýëåêòðîíîâ â ïîçèöèÿõ a b, ñîîòâåòñòâåííî;

S Sai bi, — îïåðàòîðû ñïèíîâîé ïëîòíîñòè â ñîîòâåò-

ñòâóþùèõ ïîçèöèÿõ i-é ÿ÷åéêè, îïèñûâàåìûå îïå-

ðàòîðàìè ðîæäåíèÿ (óíè÷òîæåíèÿ) ýëåêòðîíîâ

a a b bi i i i� � � �
� �( ), ( );

~
J — ýôôåêòèâíûé âíóòðèàòîìíûé

î á ì å í í û é è í ò å ã ð à ë ; � �k i� (| | ) exp [ ( )]�
�

k � è

t t ik � (|
~

| ) exp [ (
~

)]
~

� �

�

k — ôóðüå-êîìïîíåíòû èíòåã-

ðàëîâ ïåðåíîñà ýëåêòðîíîâ ìåæäó îäèíàêîâûìè

( , )aa bb è ôîðìàëüíî ðàçëè÷íûìè (ab) ïîçèöèÿìè ñî-

îòâåòñòâåííî.

F S S L S Sj aj bj j aj bj� � � �, , (5)

S
S S

aj
x aj aj

�
�� �

2
, S

S S

i
aj
y aj aj

�
�� �

2
. (6)

Ñòàáèëüíûå è ìåòàñòàáèëüíûå ñîñòîÿíèÿ â æåëåçîìàðãàíöåâûõ ïíèêòèäàõ ñèñòåìû Feà–xMnxAs
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Ðèñ. 2. Ïîëåâûå çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè îáðàçöîâ

ñèñòåìû Fe Mn Asa x x� . à — Ò = 77Ê, H 	 c, ïîëó÷åíà â [12]

äëÿ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî îáðàçöà ñ a x� �21 131, , , . á —

ïîëó÷åíû â [11] äëÿ ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîãî îáðàçöà ñ

a � 2 0, , x �129, .



S j j j k k

k

� � � � ��
�

�
� �

�
�� � ,

S j j j k k

k

� � � � ��
�

�
� �

�
�� � , � � a b, .

Â ïðèñóòñòâèè îäíîðîäíîãî H X è ïåðèîäè÷åñêîãî

H Y ïîëåé ñðåäíèå çíà÷åíèÿ îïåðàòîðîâ ôåððîìàã-

íèòíîé � �FX è àíòèôåððîìàãíèòíîé � �LY ìîä îòëè÷-

íû îò íóëÿ. Ìåíåå î÷åâèäíûì ÿâëÿåòñÿ ñîõðàíåíèå

êîíå÷íûõ çíà÷åíèé ýòèõ âåëè÷èí â îòñóòñòâèe âíåø-

íèõ ïîëåé. Åñëè ýòî ïðîèñõîäèò, òî ñèñòåìà ñïîíòàí-

íî ïðîÿâëÿåò ôåððîìàãíèòíûå è àíòèôåððîìàãíèò-

íûå ñâîéñòâà. Èìåííî òàêîå ñîñòîÿíèå, íà íàø âçãëÿä,

ðåàëèçóåòñÿ â ñèñòåìå Fe Mn Asa x x� ïðè ñïîíòàííûõ

íèçêîòåìïåðàòóðíûõ ïåðåõîäàõ ïåðâîãî è âòîðîãî ðî-

äà èç àíòèôåððîìàãíèòíîé â ñëàáîôåððèìàãíèòíóþ

ôàçó, â êîòîðîé ñîõðàíÿåòñÿ óäâîåíèå ïåðèîäà ìàãíèò-

íîé ÿ÷åéêè âäîëü òåòðàãîíàëüíîé îñè [15]. Ìîæíî

òàêæå ïðåäïîëîæèòü, ÷òî èíäóöèðóåìûå â î÷åíü

ñèëüíîì ìàãíèòíîì ïîëå ïåðåõîäû ïåðâîãî ðîäà ïîðÿ-

äîê–ïîðÿäîê ñâÿçàíû ñî ñêà÷êîîáðàçíûì ïîäàâëåíè-

åì àíòèôåððîìàãíèòíîé � �LY è âîçðàñòàíèåì ôåð-

ðîìàãíèòíîé � �FX êîìïîíåíò ïðè äîñòèæåíèè

íàïðÿæåííîñòüþ îäíîðîäíîãî ïîëÿ H X íåêîòîðîé

êðèòè÷åñêîé âåëè÷èíû. Ó÷èòûâàÿ ïîäîáíóþ èíòåð-

ïðåòàöèþ íèçêîòåìïåðàòóðíîé ôàçû èññëåäóåìûõ

ñïëàâîâ, áóäåì ðàññìàòðèâàòü óñëîâèÿ ñòàáèëüíîñòè

ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàç â ìàãíèòíîì ïîëå, èñ-

ïîëüçóÿ ñðåäíèå çíà÷åíèÿ îïåðàòîðîâ � �FX è � �LY â êà-

÷åñòâå ïàðàìåòðîâ, ìèíèìèçèðóþùèõ ñâîáîäíóþ

ýíåðãèþ ìîäåëüíîé ñèñòåìû

F H N� � � �
1

�
� �ln [ exp ( )]Tr .

Ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðåîáðàçîâàíèÿ Ñòðàòîíîâè-

÷à–Õàááàðäà [7,16]

exp ( ) ( / ) exp ( )aF a d a a F2 1 2 2 2� � ��

��

�

�� � � �

âû÷èñëåíèå ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñèñòåìû âçàèìîäåé-

ñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ, îïèñûâàåìîé ãàìèëüòîíèàíîì

(1), ñâîäèòñÿ ê äâóì ýòàïàì. Âíà÷àëå ðàññ÷èòûâàåòñÿ

ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ �( , )� � ñèñòåìû ýëåêòðîíîâ, âçàè-

ìîäåéñòâóþùèõ ñ ïîñòîÿííûìè âíåøíèìè H HX Y, è

ñëó÷àéíûìè ñïèíîâûìè � �, ïîëÿìè. Â ñòàòè÷åñêîì

ïðåäåëå [17] �( , )� � èìååò âèä

� � � � �( , ) � �0 1, (7)
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ãäå
~
H H N0 0� �� , � — õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, N —

ïîëíîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â ìàãíèòîàêòèâíîé çîíå. Çà-

òåì ïðîèçâîäèòñÿ îöåíêà èíòåãðàëîâ ïî ñëó÷àéíûì

ïîëÿì:

F

d d d dq y q x q q q q

� � ,

, �

�

� � �
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� � � � �� � -� �
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0 0ln exp ( { , ), , , , �
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(11)

Ñâÿçü ñòàòè÷åñêèõ êîìïîíåíò 2 0� �� �q x, , 2� �
� ��q y0, ñïèíîâûõ ïîëåé ñî ñðåäíèìè çíà÷åíèÿìè

ôåððîìàãíèòíîé (� � �g FB jX� ) è àíòèôåððîìàãíèòíîé

(� � �g LB jY� ) êîìïîíåíò ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ïîëó÷à-

åì èç óñëîâèé
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Äëÿ âû÷èñëåíèÿ � 1( , )� � èñïîëüçóþò ðàçëè÷íûå

ïðèáëèæåíèÿ [17,18] è òîëüêî ïðè T 0 0, êîãäà ôëóê-

òóàöèÿìè ñïèíîâûõ ïîëåé ìîæíî ïðåíåáðå÷ü, � 1( , )� �
âû÷èñëÿåòñÿ òî÷íî è ìîæåò áûòü ïðèâåäåíî ê âèäó
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16
1

��
� � � �ln {exp [ ( ( , , ) )] } , (14)

ãäå V0 — îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, N 0 — ÷èñëî

ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê,

E k t J Jk k1
2 2 2( , , ) (

~
)

~
� � � � �� � � � ,

E k t J Jk k2
2 2 2( , , ) (

~
)

~
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E k t J Jk k3
2 2 2( , , ) (

~
)

~
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E k t J Jk k4
2 2 2( , , ) (

~
)

~
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(15)

Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî � k kt11 , è ïðåíåáðå÷ü � k ,

òî â (15) óäàåòñÿ ââåñòè çàòðàâî÷íóþ ïëîòíîñòü ñîñòî-

ÿíèé ~ (~)g0 2 :
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è ïåðåéòè îò âû÷èñëåíèÿ òðåõìåðíûõ èíòåãðàëîâ ïî

çîíå Áðèëëþýíà ê âû÷èñëåíèþ îäíîìåðíûõ èíòåãðà-

ëîâ ñ ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé.

Èñïîëüçóÿ ìåòîä ïåðåâàëà ïðè èíòåãðèðîâàíèè ïî

ìàêðîñêîïè÷åñêèì âåëè÷èíàì � �, â (14) è ïåðåõîäÿ

ê ïðåäåëó ïðè T 0 0, äëÿ áåçðàçìåðíîãî âûðàæåíèÿ

ñâîáîäíîé ýíåðãèè â ðàñ÷åòå íà àòîì
~

( )F F N W� � 2 0

ïðè HY � 0 ïîëó÷èì

~
( , ) ( ) ( )F E J h J J x p x� � � � � � � � �� � � � 42 2 12 2 2 ,

(17)

ãäå W — ðàçìåðíûé ïàðàìåòð, õàðàêòåðèçóþùèé ýô-

ôåêòèâíóþ øèðèíó ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû â íåìàã-

íèòíîì ñîñòîÿíèè;

E g x E E dm m

m
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, (19)

g x g x( , ) ( ( ))2 2 �� �0 1 . (20)

Çàâèñèìîñòü ýëåêòðîííîé ÷àñòè ñâîáîäíîé ýíåð-

ãèè ñèñòåìû îò îòíîñèòåëüíîãî îáúåìà x îïèñûâàåòñÿ

÷åðåç èçìåíåíèå øèðèíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé g x( , )2 ;

5( )y — ôóíêöèÿ Õýâèñàéäà, h H Wx� � ( ), 2 2� �~ ( )W ,

J J W� �
~

( ), � �� �~ ( )W , x V V V� � �( )0 0 — îòíîñèòåëü-

íîå èçìåíåíèå îáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè; � õàðàê-

òåðèçóåò ñòåïåíü óøèðåíèÿ çîíû ïðè ñæàòèè ðåøåòêè.

Ýíåðãèÿ âíåøíåãî áåçðàçìåðíîãî äàâëåíèÿ

p PV W� 0 / è óïðóãàÿ ýíåðãèÿ ðåøåòêè ñ îáúåìíîé

áåçðàçìåðíîé ñæèìàåìîñòüþ 4 îïðåäåëÿþòñÿ â (17)

êàê p x( )�1 è x 2 2/ 4 ñîîòâåòñòâåííî.

Âåëè÷èíû � �, óäîâëåòâîðÿþò óðàâíåíèÿì ïåðå-

âàëà / / �� 6 � 0, / / �� 6 � 0, êîòîðûå ïðè T � 0 ïðåîáðà-

çóþòñÿ ê âèäó (21)–(24) è äîïîëíÿþòñÿ óðàâíåíèÿìè

äëÿ ðàâíîâåñíîãî îáúåìà / � / �� x 0 (22) è õèìè÷åñêî-

ãî ïîòåíöèàëà / � / �� � 0 (23):
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(24)

Áóäåì èñêàòü ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (21)–(24)

ïðè ïîñòîÿííîì ÷èñëå ýëåêòðîíîâ â çîíå n è çà-

äàííîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé g( )2 �
� � �g x0 1 0[ ( ( ) )]2 � . ×èñëî n ìîæíî ñîèçìåðèòü ñ âû-

÷èñëåííûì â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîí-

íîé ïëîòíîñòè ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ ìàðãàíöà è æåëåçà

N d â ôîðìóëüíîé åäèíèöå. Àíàëîãè÷íî g( )2 (ðèñ. 3)

ìîæíî âûáðàòü áëèçêîé ê ðàññ÷èòàííîé èç ïåðâûõ

ïðèíöèïîâ íåìàãíèòíîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñî-

ñòîÿíèé G E( ) (ðèñ. 4) äëÿ ñïëàâîâ Fe Mn As0 69 1 31, , , â

êîòîðûõ íàáëþäàþòñÿ èíäóöèðîâàííûå ìàãíèòíûì

ïîëåì ïåðåõîäû. Âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ âû÷èñ-

ëåííûõ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ õàðàêòåðèñòèê ýëåêò-

ðîííîãî ñïåêòðà äëÿ èññëåäóåìûõ ñïëàâîâ ìîæåò, íà

íàø âçãëÿä, ñëóæèòü îïðàâäàíèåì ìîäåëüíîãî ïîäõî-

äà è ðÿäà ñäåëàííûõ íàìè óïðîùåíèé.

Ïîäðîáíûå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðè-

íöèïîâ, ñóùåñòâåííî äîïîëíÿþùèå íàøè ïðåäñòàâ-

ëåíèÿ î õàðàêòåðå çîííîé ñòðóêòóðû íåìàãíèòíîãî è

ìíîãî÷èñëåííûõ ìåòàñòàáèëüíûõ ìàãíèòîóïîðÿäî-

÷åííûõ ñîñòîÿíèé ïíèêòèäîâ ñèñòåìû Fe Mn Asa x x� ,

áóäóò èçëîæåíû â îòäåëüíûõ ïóáëèêàöèÿõ.

Ñòàáèëüíûå è ìåòàñòàáèëüíûå ñîñòîÿíèÿ â æåëåçîìàðãàíöåâûõ ïíèêòèäàõ ñèñòåìû Feà–xMnxAs
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ñîñòîÿíèé.



3. Àíàëèç ôîðìèðîâàíèÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ

ñîñòîÿíèé

Ïðåäâàðèòåëüíûå ðàñ÷åòû íåìàãíèòíîé (ðèñ. 4) è

ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîé (ðèñ. 5) ïëîòíîñòè ýëåêòðîí-

íûõ ñîñòîÿíèé G E( ) êàê ôóíêöèè ýíåðãèè â ñïëàâå

Fe Mn As0 69 1 31, , , ïðîâîäèëèñü ïîëíîñòüþ ðåëÿòèâè-

ñòñêèì ìåòîäîì Êîððèíãè–Êîíà–Ðîñòîêåðà (ïàêåò

ïðîãðàìì SPRKKR [19]) è ïîêàçàëè ñîõðàíåíèå îäíî-

ïèêîâîé ôîðìû G E( ) â îáîèõ ñëó÷àÿõ. Ïðè ýòîì ïèê â

ðàéîíå ýíåðãèè Ôåðìè ñôîðìèðîâàí çîííûìè d( )II -

ýëåêòðîíàìè ìàðãàíöà â îêòàýäðè÷åñêèõ ïîçèöèÿõ

( )II . Ïðè ðàñ÷åòàõ ñïëàâîâ ñèñòåìû Fe Mn Asa x x� áûëà

ïðèíÿòà ìîäåëü õàîòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ

Fe I è Mn I ïî òåòðàýäðè÷åñêèì ïîçèöèÿì. d-çîíà ñïëà-

âà ôîðìèðóåòñÿ çà ñ÷åò ãèáðèäèçàöèè d( )I -ýëåêòðîíîâ

ìàðãàíöà è æåëåçà â òåòðàýäðè÷åñêèõ ïîçèöèÿõ (I) è

d( II)-ýëåêòðîíîâ ìàðãàíöà â îêòàýäðè÷åñêèõ ïîçèöèÿõ

( )II . Ôîðìèðîâàíèå ôåððîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà FM

( ( ) ( ) ( ))M M MMn Mn FeII I I�� �� , êîãäà ìàãíèòíûå

ìîìåíòû M( ),A I II àòîìîâ A (A Mn Fe� , ) â ïîçèöèÿõ

I II, ïàðàëëåëüíû è îòëè÷íû îò íóëÿ, ñîïðîâîæäàëîñü

íå òîëüêî òðàäèöèîííîé ðàçäâèæêîé ñïèíîâûõ ïîä-

çîí ïî ýíåðãèè (ðèñ. 5), íî è ðîñòîì ÷èñëà ìàãíèòîàê-

òèâíûõ ýëåêòðîíîâ (N d ) â d-çîíå çà ñ÷åò ïåðåõîäà ÷àñ-

òè ýëåêòðîíîâ èç p( )I çîíû â d( )I (òàáë. 1).
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Ðèñ. 5. Ñïèí-ïîëÿðèçîâàííàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé Fe Mn As0 69 1 31, , ïðè ôåððîìàãíèòíîé îðèåíòàöèè ìàãíèò-

íûõ ìîìåíòîâ àòîìîâ ìàðãàíöà è æåëåçà.



Òàáëèöà 1. Ýëåêòðîííûå õàðàêòåðèñòèêè ìàãíèòîàêòèâíûõ

àòîìîâ â Fe0,69Mn1,31As

Àòîì N s( ) N p( ) N d( ) M s B( ),� M p B( ),� M d B( ),�

Íåìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå

Fe
I

1,316 4,30 1,536 0 0 0

Mn
I

1,578 3,318 1,237 0 0 0

Mn
II

0,489 0,653 5,953 0 0 0

Ôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå

Fe
I

0,444 4,528 2,019 0,004 0,0538 –0,047

Mn
I

0,487 0,731 5,713 0,0001 –0,004 2,636

Mn
II

0,5345 0,697 5,82 0,05 0,0383 3,01

4. Äåòàëè âû÷èñëåíèé

Ïðè ïîñòðîåíèè ïîëåâûõ çàâèñèìîñòåé íàìàãíè-

÷åííîñòè íà àòîì

M
g F

N g

h

J

B X

B

� �
� �

� �
�

�
�0

02 2

èç óðàâíåíèé (21)–(24) âíà÷àëå ðàññ÷èòûâàëèñü çàâè-

ñèìîñòè �( )h è �( )h ïðè èñïîëüçîâàíèè íîðìèðîâàí-

íîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé

~( , ) ( ( )) ( ( ))g x g x g x2 � 2 � 2 �� � � �

��

�

�0 01 1 ,

à çàòåì ñòðîèëèñü ãðàôèêè

M F h
h

J
x� � � � �[ ( ) ]�

2
è L L N hy� � � � �2 0 �( )

êàê ôóíêöèè áåçðàçìåðíîãî ïîëÿ h. Ôîðìà g0( )2
(ðèñ. 3) ïîäáèðàëàñü áëèçêîé ê ôîðìå, ðàññ÷èòàííîé

èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-

íèé G E( ) (ðèñ. 4) äëÿ íåìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ. Âåëè-

÷èíà n ïðèâîäèëàñü ê çíà÷åíèþ

[ ( ) ( ) ( ) ( ) ( )]N x N x Nd d dMn Mn Fe Fe MnI I I I II� � � 10 ,

÷òî ñîîòâåòñòâîâàëî ñðåäíåìó ÷èñëó ýëåêòðîíîâ íà

àòîì â íàøåé ìîäåëè n � 0 739, (d-çîíû ìûøüÿêà â ðàñ-

÷åò íå ïðèíèìàþòñÿ). Ïîýòîìó n � (0–2).

Âåëè÷èíà îáìåííîãî èíòåãðàëà âûáèðàëàñü òàê,

÷òîáû îòíîøåíèå îáìåííîãî ðàñùåïëåíèÿ ê «ýôôåê-

òèâíîé øèðèíå îñíîâíîãî ïèêà» (Wbas ) 2Jm W� ( )bas â

ìîäåëè áûëà áëèçêà ê äàííûì ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ

ïðèíöèïîâ. Â êà÷åñòâå «ýôôåêòèâíîé øèðèíû îñíîâ-

íîãî ïèêà» Wbas âûáèðàëàñü åãî øèðèíà íà ÷åòâåðòè

ìàêñèìàëüíîé âûñîòû. Â íàøåé ìîäåëè J �1 45, ,

Wbas �13, .

Äëÿ ñîãëàñîâàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ

ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿíèé ñ èõ îïèñàíèåì

â òåðìèíàõ ïàðàìåòðîâ ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà ìîäåëè

ïîëàãàåì, ÷òî êîëëèíåàðíîìó àíòèôåððîìàãíèòíîìó

ñîñòîÿíèþ ñîîòâåòñòâóåò M h L� � +0 0, | | . Ñêîøåí-

íîå ñîñòîÿíèå, ñîîòâåòñòâóþùåå ñëàáîôåððèìàãíèò-

íîé ôàçå, îïèñûâàåòñÿ ñîñóùåñòâîâàíèåì ïàðàìåòðîâ

ïîðÿäêà: | | | | ,M L h1 + 80 0. È, íàêîíåö, ìåòàñòàáèëü-

íîìó ñîñòîÿíèþ, êîòîðîå íàáëþäàåòñÿ â î÷åíü ñèëü-

íûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ (ðèñ. 2), ïîñòàâèì â ñîîò-

âåòñòâèå ñêîøåííîå ôåððèìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ñ

áîëüøîé íàìàãíè÷åííîñòüþ è ìàëûì àíòèôåððîìàã-

íèòíûì âêëàäîì | | | | ,M L h9 8 90 0 .

5. Âëèÿíèÿ ôîðìû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà

ñòàáèëüíîñòü ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàç

Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòíûå ïîëåâûå çàâèñè-

ìîñòè ôåððîìàãíèòíîé (M) è àíòèôåððîìàãíèòíîé (L)

êîìïîíåíò ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà àòîì äëÿ òðåõ çíà-

÷åíèé ïàðàìåòðà �21 íà g x( , )2 . Íà ýòîì ðèñóíêå ïðåä-

ñòàâëåíû ÷åòûðå êðèâûå.

Ïåðâàÿ êðèâàÿ (�21 13� , ) îïèñûâàåò íàìàãíè÷èâà-

íèå àáñîëþòíî óñòîé÷èâîãî ñêîøåííîãî ñëàáîôåððè-

ìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ (CFi), èñïûòûâàþùåãî â ñèëü-

íûõ ïîëÿõ ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà â ñêîøåííîå ïî÷òè

ôåððèìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå (CFM). Ñëåäóåò îòìåòèòü,

÷òî äëÿ ýòîãî ñëó÷àÿ è âñåõ îñòàëüíûõ, ïðåäñòàâëåí-

íûõ íèæå, ïðèñóòñòâóåò øòðèõîâàÿ ëèíèÿ, îïèñûâàþ-

ùàÿ íàìàãíè÷èâàíèå êîëëèíåàðíîãî ôåððèìàãíèòíî-

ãî ñîñòîÿíèÿ | | ,M L9 �0 0. Ýòî ìåòàñòàáèëüíîå

ñîñòîÿíèå, õîòÿ è ñîîòâåòñòâóåò ëîêàëüíîìó ìèíèìó-

ìó çàâèñèìîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè F M L( , )� 0 ïðè

M M h0 0� �( ), ýíåðãåòè÷åñêè ìåíåå âûãîäíî ïî ñðàâ-

Ñòàáèëüíûå è ìåòàñòàáèëüíûå ñîñòîÿíèÿ â æåëåçîìàðãàíöåâûõ ïíèêòèäàõ ñèñòåìû Feà–xMnxAs
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Ðèñ. 6. Ïîëåâûå çàâèñèìîñòè ôåððîìàãíèòíîé ( )M è àíòè-

ôåððîìàãíèòíîé ( )L êîìïîíåíò ñïèíîâîé ïëîòíîñòè ïðè

ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ �2 I: 1,30 (1), 1,31 (2), 1,32 (3).



íåíèþ ñ àíòèôåððîìàãíèòíûì è ñêîøåííûì ñî-

ñòîÿíèÿìè (ðèñ. 7). Êàê âèäíî íà ðèñóíêå, òîëüêî

ñêîøåííîå ñîñòîÿíèå ñîîòâåòñòâóåò àáñîëþòíîìó ìè-

íèìóìó ñâîáîäíîé ýíåðãèè. Òàêàÿ ñèòóàöèÿ îòðàæàåò

ñóùåñòâîâàíèå äâóõ ìàêñèìóìîâ ìàãíèòíîé âîñ-

ïðèèì÷èâîñòè íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ

4 0( )q ïðè q � 0 è q Q c� � �� [20].

Êðèâàÿ 2 (�21 131� , ) äåìîíñòðèðóåò äâà ïåðåõîäà

ïåðâîãî ðîäà: íåîáðàòèìûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà

AF–CFi â ìàëûõ ïîëÿõ è îáðàòèìûé ïåðåõîä ïåðâîãî

ðîäà CFi–CFM. Òðåòüÿ êðèâàÿ (�21 132� , ) îïèñûâàåò

ïîñëåäîâàòåëüíîñòü îáðàòèìûõ ïåðåõîäîâ ïåðâîãî

ðîäà AF–CFi–CFM. Çàâèñèìîñòü ñâîáîäíîé ýíåðãèè

îò íàìàãíè÷åííîñòè ïðè h � 0 (ðèñ. 7) äëÿ �21 131� ,

ïîêàçûâàåò, ÷òî ñêîøåííîå ñîñòîÿíèå CFi îòäåëåíî îò

AF-ñîñòîÿíèÿ íåáîëüøèì ïîòåíöèàëüíûì áàðüåðîì.

Ïîñëå ïðåîäîëåíèÿ ýòîãî áàðüåðà â ìàãíèòíîì ïîëe

èíäóöèðîâàííîå CFi-ñîñòîÿíèå(ñòàáèëüíîå èëè ìåòà-

ñòàáèëüíîå) ìîæåò ñîõðàíÿòüñÿ è áåç ïîëÿ. Èçìåíåíèå

äðóãîãî õàðàêòåðíîãî ïàðàìåòðà — �2 2 — ìîæåò ïðè-

âåñòè ê èçìåíåíèþ ðîäà èíäóöèðîâàííîãî ìàãíèòíûì

ïîëåì ïåðåõîäà AF–CFi. Íà ðèñ. 8 ïðèâåäåíû ñîîòâåò-

ñòâóþùèå ïîëåâûå çàâèñèìîñòè äëÿ äâóõ çíà÷åíèé

ïàðàìåòðà �2 2 ïðè ïîñòîÿííûõ � � 0 05, è �21 132� , .

Ýòîò ïàðàìåòð ìîæåò õàðàêòåðèçîâàòü âîãíóòîñòü èëè

âûïóêëîñòü îñíîâíîãî ïèêà íà g( )2 . Êàê âèäíî íà êðè-

âûõ 1 è 2, òðàíñôîðìàöèÿ êðèâîé g( )2 îò âîãíóòîñòè

( , )�2 2 0 64� ê âûïóêëîñòè (�2 2 0 68� , ) ñîïðîâîæäàåòñÿ

èçìåíåíèåì ðîäà ïåðåõîäà â ñëàáûõ ïîëÿõ è ñìåùåíè-

åì âûñîêîïîëåâûõ ïåðåõîäîâ CFi–CFM â îáëàñòü

ìåíüøèõ ïîëåé.

6. Âëèÿíèå çàïîëíåíèÿ çîíû è äàâëåíèÿ íà

èíäóöèðîâàííûå ïåðåõîäû ïîðÿäîê–ïîðÿäîê

Èçìåíåíèå ÷èñëà ýëåêòðîíîâ n äëÿ çàäàííîé ôîð-

ìû g x( , )2 � è äàâëåíèÿ p ïîêàçàíî íà ðèñ. 9. Óâåëè÷å-

íèå n îò 0,739 äî 0,741 (ðèñ. 9,à) ïðèâîäèò ê äåñòàáè-

ëèçàöèè ñêîøåííîãî ñîñòîÿíèÿ (CFi) è ñòàáèëèçàöèè

ñîñòîÿíèÿ AF ïðè h � 0. Óâåëè÷åíèå äàâëåíèÿ (ðèñ.

9,á) òàêæå ñìåùàåò âñå ïåðåõîäû â îáëàñòü áîëüøèõ

çíà÷åíèé ïîëÿ. Îäíàêî ìàãíèòîñòðèêöèîííûé âêëàä,

îïèñûâàåìûé ïàðàìåòðîì �, íå âëèÿåò íà õàðàêòåð ïå-

ðåõîäà. Êàê ïîêàçûâàþò âû÷èñëåíèÿ, ôîðìà êðèâûõ

M h( ) ïðè � � 0 ïðèíöèïèàëüíî íå ìåíÿåòñÿ.

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî êàæäàÿ èç ïðèâåäåííûõ âûøå ìî-

äåëüíûõ êðèâûõ èìååò ýêñïåðèìåíòàëüíûé àíàëîã.

Â ìàëûõ ïîëÿõ ñêà÷êîîáðàçíîìó èçìåíåíèþ íàìàãíè-

÷åííîñòè (ðèñ. 6, êðèâàÿ 2) ìîæíî ñîïîñòàâèòü íåîá-

ðàòèìûå èíäóöèðîâàííûå ïåðåõîäû ïåðâîãî ðîäà, íà-

áëþäàåìûå â Fe Mn As0 765 1185, , (ðèñ. 1). Ïîäîáíîå

ïîâåäåíèå êðèâîé 3 íà ýòîì æå ðèñóíêå îïèñûâàåò

ý êñ ï å ð è ì å í ò à ë ü í î í à áë þä à å ì û å â ñ è ñ ò å ì å

Fe Mn Asa x x� îáðàòèìûå èíäóöèðîâàííûå ïåðåõîäû

ïåðâîãî ðîäà (ïðè T N TN1 1 1 ), êîãäà àíòèôåððîìàã-

íèòíàÿ ôàçà àáñîëþòíî óñòîé÷èâa. Ðèñóíîê 9,á ñîãëà-

ñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî èññëåäî-

âàíèþ âëèÿíèÿ äàâëåíèÿ íà íèçêîïîëåâûå ïåðåõîäû

ïîðÿäîê–ïîðÿäîê â ñèñòåìå Fe Mn Asa x x� [21]. Ðåçêèå

èçìåíåíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè â áîëüøèõ ïîëÿõ, ïðèñóò-

ñòâóþùèå íà âñåõ êðèâûõ, ïî-âèäèìîìó, îïèñûâàþò

èíäóöèðîâàííûå ïåðåõîäû ïåðâîãî ðîäà â îäíó èç ìå-

òàñòàáèëüíûõ ôàç, êîòîðàÿ ïðåäøåñòâóåò êîëëèíåàð-
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Ðèñ. 8. Ïîëåâûå çàâèñèìîñòè ôåððîìàãíèòíîé ( )M è àíòè-

ôåððîìàãíèòíîé ( )L êîìïîíåíò ñïèíîâîé ïëîòíîñòè ïðè

ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ �2 II: 0,64 (1), 0,68 (2).



íîìó ôåððèìàãíåòèçìó. Ýêñïåðèìåíòàëüíûé àíàëîã

ýòèì ïåðåõîäàì èçîáðàæåí íà ðèñ. 2.

Ê ýòîìó ñëåäóåò äîáàâèòü, ÷òî óâåëè÷åíèå îáúåìà

ïðè âîçðàñòàíèè ôåððîìàãíèòíîé êîìïîíåíòû

(ðèc. 10) îòðàæàåò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ïîëó-

÷åííûå ïðè èññëåäîâàíèè ñïîíòàííûõ è èíäóöèðî-

âàííûõ ïåðåõîäîâ ïîðÿäîê–ïîðÿäîê â ñèñòåìå

Fe Mn Asa x x� .

7. Âûâîäû è çàêëþ÷åíèå

1. Èñïîëüçóåìûé â äàííîé ðàáîòå ïîäõîä âåðíî,

íà íàø âçãëÿä, îòðàæàåò ñóùåñòâîâàíèå â ñèñòåìå

Fe Mn Asa x x� ðàçëè÷íûõ ñòàáèëüíûõ è ìåòàñòàáèëü-

íûõ ñîñòîÿíèé.

2. Ñòàáèëüíîñòü ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ñîñòîÿ-

íèé îïðåäåëÿåòñÿ ñòðóêòóðîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ

ñîñòîÿíèé è ñòåïåíüþ çàïîëíåíèÿ ìàãíèòîàêòèâíîé

çîíû.

3. Ïðè÷èíîé ïåðåõîäîâ ïîðÿäîê–ïîðÿäîê, èíäó-

öèðîâàííûõ âíåøíèìè âîçäåéñòâèÿìè (òåìïåðàòóðà,

äàâëåíèå), ìîãóò áûòü, ñîãëàñíî ìîäåëüíûì ïðåäñòàâ-

ëåíèÿì, òåðìè÷åñêèå è áàðè÷åñêèå èçìåíåíèÿ ñòå-

ïåíè çàñåëåííîñòè ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû n è

íåçíà÷èòåëüíûå ñòðóêòóðíûå èçìåíåíèÿ ïëîòíîñòè

ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, îáóñëîâëåííûå åå ïåðåíîð-

ìèðîâêîé ïîä äåéñòâèåì òåïëîâûõ ôëóêòóàöèé ïàðà-

ìåòðîâ ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà. Òàêàÿ ïåðåíîðìèðîâêà

(ñãëàæèâàíèå è «ðàñïîëçàíèå» ïî ýíåðãèè ôóíêöèè

G E( ) ïðè óâåëè÷åíèè òåìïåðàòóðû), êàê ñâèäåòåëü-

ñòâóþò ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ G E( ) â ðàìêàõ ñïèí-ôëóê-

òóàöèîííûõ ìîäåëåé, âñåãäà èìååò ìåñòî ïðè èçìå-

íåíèè òåìïåðàòóðû [18,22] è ÿâëÿåòñÿ îáùåé çàêîíî-

ìåðíîñòüþ äëÿ ìàòåðèàëîâ ñ êîëëåêòèâèçèðîâàííûìè

íîñèòåëÿìè ìàãíåòèçìà.

4. Èñõîäÿ èç ïðîâåäåííîãî àíàëèçà ìîæíî ïîëà-

ãàòü, ÷òî ìàãíèòîñòðèêöèîííûå ìåõàíèçìû ïåðåõîäîâ

ïîðÿäîê–ïîðÿäîê [23,24], â êîòîðûõ äåñòàáèëèçàöèÿ

ôàç ïðîèñõîäèò âñëåäñòâèå òåðìè÷åñêîãî èëè áà-

ðè÷åñêîãî èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè, ìåíåå ñó-

ùåñòâåííû, à äëÿ ñïëàâîâ ñèñòåìû Fe Mn Asa x x� äîë-

æíû áûòü è âîâñå èñêëþ÷åíû. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî

ïîíèæåíèå òåìïåðàòóðû, ïðèâîäÿùåå ê óìåíüøåíèþ

îáúåìà è ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè Ñ38, íå ìîæåò áûòü

ïðåäïîñûëêîé äëÿ ïåðåõîäà èç àíòèôåððîìàãíèòíîé â

ñëàáîôåððèìàãíèòíóþ ôàçó. Òàê êàê ðåçóëüòàòîì òà-

êîãî ïåðåõîäà îêàçûâàåòñÿ íå óìåíüøåíèå íàèáîëåå

÷óâñòâèòåëüíûõ ðåøåòî÷íûõ õàðàêòåðèñòèê — îáúåìà

Vè ïàðàìåòðà ðåøåòêè c — à, íàïðîòèâ, èõ óâåëè÷åíèå

(( )V V VFi A F AF� � : �1% è ( )c c cFi A F AF� � : � 3%).

Ìàãíèòîñòðèêöèîííûé ìåõàíèçì, ñîçäàâàÿ áëîêèðîâ-

êó îáðàçîâàíèÿ çàðîäûøåé íîâûõ ôàç [25], îòâå÷àåò çà

ñòàáèëèçàöèþ ðàçìåðîâ ìåòàñòàáèëüíûõ îáëàñòåé ïî

äàâëåíèþ, ïîëþ è òåìïåðàòóðå. Îäíàêî åãî âêëàä â

ìåõàíèçì ðåàëèçàöèè ïåðåõîäîâ ïîðÿäîê–ïîðÿäîê íå

ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì.

Ñòàáèëüíûå è ìåòàñòàáèëüíûå ñîñòîÿíèÿ â æåëåçîìàðãàíöåâûõ ïíèêòèäàõ ñèñòåìû Feà–xMnxAs
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Ðèñ. 9. Ïîëåâûå çàâèñèìîñòè ôåððîìàãíèòíîé ( )M è àíòè-

ôåððîìàãíèòíîé ( )L êîìïîíåíò ñïèíîâîé ïëîòíîñòè ïðè

ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ çàïîëíåíèÿ n (à) è äàâëåíèÿ ð (á)

äëÿ çàäàííûõ çíà÷åíèé � �2 2I II� �132 064, , , , � 4� �005 10, , , .
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Ðèñ. 10. Èçìåíåíèå îòíîñèòåëüíîãî îáúåìà ïðè èíäóöè-

ðîâàííûõ ïåðåõîäàõ AF–CFi–CFM äëÿ n � 0,739, p � 0,

�I �132, , �II � 064, .



Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî îñíîâíûì äîñòîèíñò-

âîì ïîäõîäà, â êîòîðîì â êà÷åñòâå çàòðàâî÷íîé ïëîò-

íîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé g( )2 èñïîëüçîâàëàñü

ðàññ÷èòàííàÿ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ íåìàãíèòíàÿ

ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé G E( ), ÿâëÿåòñÿ âîç-

ìîæíîñòü óñòàíîâëåíèÿ íåïîñðåäñòâåííîãî âçàèìî-

âëèÿíèÿ ìåæäó äâóìÿ èíòåãðàëüíûìè õàðàêòåðèñ-

òèêàìè, îïèñûâàþùèìè ýëåêòðîííóþ è ìàãíèòíóþ

ïîäñèñòåìû. Ýòî ïîçâîëèëî óñòàíîâèòü, ÷òî â ñèñòåìå

ñ êîëëåêòèâèçèðîâàííûìè íîñèòåëÿìè ìàãíåòèçìà

ñòàáèëüíîñòü ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàç îïðåäåëÿ-

åòñÿ íå òîëüêî ñòåïåíüþ çàñåëåííîñòè ìàãíèòîàê-

òèâíîé çîíû, íî è äåòàëÿìè ñòðóêòóðû ïëîòíîñòè

ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé. Ïîñêîëüêó èçìåíåíèå ýòèõ

õàðàêòåðèñòèê ìîæåò áûòü âûçâàíî òåðìè÷åñêèìè

ôëóêòóàöèÿìè ïàðàìåòðîâ ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà,

äàâëåíèåì è ëåãèðîâàíèåì, òî èõ ïðîÿâëåíèå íîñèò

îáùèé õàðàêòåð è ìåõàíèçì ïåðåõîäîâ ïîðÿäîê–ïîðÿ-

äîê â ìàãíåòèêàõ ñ êîëëåêòèâèçèðîâàííûìè íîñèòå-

ëÿìè ìàãíåòèçìà â îñíîâíîì îïðåäåëÿåòñÿ ÷óâñòâè-

òåëüíîñòüþ çàñåëåííîñòè ìàãíèòîàêòèâíîé çîíû è

ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ

ñîñòîÿíèé ê âíåøíèì ôàêòîðàì, êîòîðûå èíäóöèðóþò

ýòè ïåðåõîäû.
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Stable and metastable states

in iron-manganese pnictides of the Fe
à–x

Mn
x
As

system

V.I. Val`kov and A.V. Golovchan

Within the model of itinerant magnetism allow-

ing for the coexistence of ferromagnetic and anti-

ferromagnetic deformations of the electronic band

structure, the magnetic field-induced order–order

phase transition have been analysed in layered anti-

ferromagnetic alloys of the Feà–xMnxAs system.

For the model description of Feà–xMnxAs a single-

band energy spectrum is used, in which the band

filling and the density of electronic states are cho-

sen starting from the abinitio calculations of non-

magnetic and ferrimagnetic states. The results sug-

gest that the order–order transitions are caused by

insignificant transformation of the electron density

of states and by changes in the band filling. Such

changes may result from pressure and temperature

fluctuations of spin density. The role of pressure

and magnetostriction contribution to the order–or-

der transitions is discussed.

PACS: 75.60.Ej Magnetization curves, hysteresis,

Barkhausen and related effects;

75,50.Ee Antiferromagnetics;

75.50.Gg Ferrimagnetics.

Keywords: band structure, magnetic phase transi-

tions, pnictides, magnetic field induced phase tran-

sitions.
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