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Èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ïðè ïîìîùè ïàêåòà ïðîãðàìì SPRKKR ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ýëåêòðîí-

íîé è ìàãíèòíîé ñòðóêòóð íåêîòîðûõ ñïëàâîâ ñèñòåìû Fe2–xMnxAs ñ òåòðàãîíàëüíîé êðèñòàëëè÷åñ-

êîé ðåøåòêîé C38 (ãðóïïà ñèììåòðèè P4/nmm). Ðàññìîòðåíû ðàçëè÷íûå âàðèàíòû êîëëèíåàðíûõ àí-

òèôåððîìàãíèòíûõ (x = 1,29) è ôåððèìàãíèòíûõ (x = 1,29; 1,31; 1,35) ñòðóêòóð, ìàãíèòíûå ìîìåíòû

àòîìîâ êîòîðûõ ëåæàò â áàçèñíîé ïëîñêîñòè òåòðàãîíàëüíîé ðåøåòêè. Ïîêàçàíî, ÷òî â Fe0,71Mn1,29As

íàèìåíüøåé ýíåðãèåé îáëàäàåò àíòèôåððîìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà òèïà Fe2As. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âîçìîæ-

íîé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ôåððèìàãíèòíîé ôàçû, èíäóöèðóåìîé â èññëåäîâàííûõ ñïëàâàõ ñèëüíûì

ìàãíèòíûì ïîëåì, ïðîâåäåíî èçó÷åíèå ÷åòûðåõ âîçìîæíûõ ôåððèìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé, ìàãíèò-

íàÿ ÿ÷åéêà êîòîðûõ ñîâïàäàåò ñ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé. Îáíàðóæåíî, ÷òî äëÿ îäíîé èç íèõ çàâè-

ñèìîñòü íàìàãíè÷åííîñòè îò êîíöåíòðàöèè Mn êà÷åñòâåííî óäîâëåòâîðÿåò ýêñïåðèìåíòàëüíûì

äàííûì. Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ âñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ àíòèôåððîìàãíèòíûõ è ôåððèìàãíèòíûõ êîíôèãó-

ðàöèé èçìåíåíèå îðèåíòàöèè ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ íå îêàçûâàåò çàìåòíîãî âëèÿíèÿ íà èõ âåëè÷èíó.

Èç ñîïîñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ñ ðàçëè÷íûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ñäåëàí âûâîä î

öåëåñîîáðàçíîñòè ïðîâåäåíèÿ óòî÷íÿþùèõ íåéòðîíîãðàôè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ñèñòåìû Fe2–xMnxAs

â îáëàñòè êîíöåíòðàöèé 129 152, ,� �x .

Ç ïåðøèõ ïðèíöèï³â çà äîïîìîãîþ ïàêåòà ïðîãðàì SPRKKR ïðîâåäåíî äîñë³äæåííÿ åëåêòðîííî¿

òà ìàãí³òíî¿ ñòðóêòóð äåÿêèõ ñïëàâ³â ñèñòåìè Fe2–xMnxAs ³ç òåòðàãîíàëüíîþ êðèñòàë³÷íîþ ãðàòêîþ

C38 (ãðóïà ñèìåòð³¿ P4/nmm). Ðîçãëÿíóòî ð³çí³ âàð³àíòè êîë³íåàðíèõ àíòèôåðîìàãí³òíèõ (x = 1,29) òà

ôåðèìàãí³òíèõ (x = 1,29, 1,31, 1,35) ñòðóêòóð, ìàãí³òí³ ìîìåíòè àòîì³â ÿêèõ ëåæàòü ó áàçèñí³é ïëî-

ùèí³ òåòðàãîíàëüíî¿ ãðàòêè. Ïîêàçàíî, ùî ó Fe0,71Mn1,29As íàéìåíøó åíåðã³þ ìàº àíòèôåðîìàãí³òíà

ñòðóêòóðà òèïó Fe2As. Äëÿ âèçíà÷åííÿ ìîæëèâî¿ ìàãí³òíî¿ ñòðóêòóðè ôåðèìàãí³òíî¿ ôàçè, ÿêà ³íäóêî-

âàíà â äîñë³äæåíèõ ñïëàâàõ ñèëüíèì ìàãí³òíèì ïîëåì, ïðîâåäåíî âèâ÷åííÿ ÷îòèðüîõ ìîæëèâèõ ôåðè-

ìàãí³òíèõ êîíô³ãóðàö³é, ìàãí³òíà ãðàòêà ÿêèõ ñï³âïàäàº ç êðèñòàëîãðàô³÷íîþ. Âèÿâëåíî, ùî äëÿ

îäí³º¿ ç íèõ çàëåæí³ñòü íàìàãí³÷åíîñò³ â³ä êîíöåíòðàö³¿ Mn ÿê³ñíî çàäîâîëüíÿº åêñïåðèìåíòàëüíèì

äàíèì. Ïîêàçàíî, ùî äëÿ óñ³õ ðîçãëÿíóòèõ àíòèôåðîìàãí³òíèõ ³ ôåðèìàãí³òíèõ êîíô³ãóðàö³é çì³íà

îðèåíòàö³¿ ìàãí³òíèõ ìîìåíò³â íå ÷èíèòü çíà÷íîãî âïëèâó íà ¿õ âåëè÷èíó. ²ç ç³ñòàâëåííÿ ðåçóëüòàò³â

ðîçðàõóíê³â ç ð³çíèìè åêñïåðèìåíòàëüíèìè äàíèìè çðîáëåíî âèñíîâîê ïðî äîö³ëüí³ñòü ïðîâåäåííÿ

óòî÷íþþ÷èõ íåéòðîíîãðàô³÷íèõ äîñë³äæåíü ñèñòåìè Fe2–xMnxAs â îáëàñò³ êîíöåíòðàö³é

129 152, ,� �x ..

PACS: 71.20.Lp Èíòåðìåòàëëè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ;
71.20.Be Ïåðåõîäíûå ìåòàëëû è ñïëàâû;
75.50.Ee Àíòèôåððîìàãíåòèêè;
75.50.Gg Ôåððèìàãíåòèêè;
75.10.Lp Çîííûå è êîëëåêòèâèçèðîâàííûå ìîäåëè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ïíèêòèäû, àíòèôåððîìàãíåòèêè, ôåððèìàãíåòèêè, ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà,
ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé.
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Ââåäåíèå

Ñïëàâû ñèñòåìû Fe2–xMnxAs îáëàäàþò òåòðàãî-

íàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé òèïà Cu2Sb (ïðî-

ñòðàíñòâåííàÿ ãðóïïà P4/nmm, C38, ðèñ. 1). Ýòà ñòðóê-

òóðà ñîäåðæèò äâà òèïà íåýêâèâàëåíòíûõ êàòèîííûõ

ïîçèöèé I è II ñ òåòðàýäðè÷åñêèì è îêòàýäðè÷åñêèì

àíèîííûì îêðóæåíèåì. Àíòèôåððîìàãíèòíàÿ (AF)

ñòðóêòóðà èñõîäíûõ áèíàðíûõ ñîåäèíåíèé Mn As2 è

Fe As2 ìîæåò áûòü îïèñàíà ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóõ ìàã-

íèòíûõ ïîäðåøåòîê, êàæäàÿ èç êîòîðûõ ïðåäñòàâëÿåò

ñîâîêóïíîñòü òðåõ áëèæàéøèõ ñëîåâ (II–I–II), ïåð-

ïåíäèêóëÿðíûõ òåòðàãîíàëüíîé îñè (4z) è çàñåëåííûõ

àòîìàìè â ïîçèöèÿõ I, II. Ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ

îäíîòèïíûõ ñëîåâ (I–I�; II–II�) ðàçëè÷íûõ ïîäðåøåòîê

àíòèïàðàëëåëüíû. Ïîñêîëüêó ðàññòîÿíèå ìåæäó äâó-

ìÿ ñëîÿìè I–I� âäîëü òåòðàãîíàëüíîé îñè ñîîòâåòñòâó-

åò ïåðèîäó êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé ÿ÷åéêè c, òî ïåðèîä

ìàãíèòíîé ÿ÷åéêè âäîëü ýòîé îñè â àíòèôåððîìàã-

íèòíîé ôàçå ðàâåí 2c. Àíòèôåððîìàãíèòíûå ñòðóêòó-

ðû ñîåäèíåíèé Fe As2 è Mn As2 ðàçëè÷àþòñÿ íàïðàâëå-

íèåì ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ àòîìîâ ðàçíîòèïíûõ ñëîåâ

I–II âíóòðè òðåõñëîéíîé ïîäðåøåòêè. Â Fe As2 (AF1)

ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ ðàçíîòèïíûõ ñëîåâ I–II

— ïàðàëëåëüíû; â Mn As2 (AF2) — àíòèïàðàëëåëüíû

[1]. Âîçìîæíî, êîíêóðåíöèÿ äâóõ âçàèìîèñêëþ÷àþ-

ùèõ ðàñïðåäåëåíèé ñïèíîâîé ïëîòíîñòè â ìàãíèòíûõ

ïîäðåøåòêàõ ýòèõ èñõîäíûõ áèíàðíûõ ñîåäèíåíèé

ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé âîçíèêíîâåíèÿ äëÿ íåêîòîðûõ

ñïëàâîâ ñèñòåìû Fe2–xMnxAs (x � 1,29–1,52, ðèñ. 2)

íèçêîòåìïåðàòóðíîé ôåððèìàãíèòíîé ôàçû ñ íåêîë-

ëèíåàðíîé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðîé (CFi), îáëàäàþùåé

íåñêîìïåíñèðîâàííûì ìàãíèòíûì ìîìåíòîì è óäâî-

åííûì ïåðèîäîì ìàãíèòíîé ÿ÷åéêè [2–5].

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ïîëåâûõ çàâèñè-

ìîñòåé íàìàãíè÷åííîñòè îáðàçöà ïðè íèçêèõ òåìïåðà-

òóðàõ âñêðûëè äâå îñîáåííîñòè íèçêîòåìïåðàòóðíîé

ôåððèìàãíèòíîé ôàçû CFi. Â ìàãíèòíûõ ïîëÿõ íàïðÿ-

æåííîñòüþ äî 450 êÝ íàáëþäàåòñÿ ìîíîòîííûé ëè-

íåéíûé ðîñò íàìàãíè÷åííîñòè íàñûùåíèÿ [6]. Ïðè

äàëüíåéøåì âîçðàñòàíèè íàïðÿæåííîñòè ìàãíèòíîãî

ïîëÿ ìîæíî íàáëþäàòü ðåçêîå óâåëè÷åíèå íàìàã-

íè÷åííîñòè, êîòîðîå ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ ïîòåðåé

óñòîé÷èâîñòè ôàçîé CFi è èíäóöèðîâàííûì ïîëåì ôà-

çîâûì ïåðåõîäîì ïåðâîãî ðîäà â íîâóþ ôàçó [7]. Íà-

ìàãíè÷åííîñòü íàñûùåíèÿ íîâîé ôàçû â ïîëå 550 êÝ

â 1,5 ðàçà ïðåâûøàåò ýêñòðàïîëèðîâàííóþ ê ýòîìó

ïîëþ íàìàãíè÷åííîñòü íàñûùåíèÿ ôàçû CFi. Ìîæíî

ïðåäïîëîæèòü, ÷òî íîâàÿ ôàçà èìååò îäíó èç ÷åòûðåõ

êîëëèíåàðíûõ ôåððèìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé, ðàç-

ëè÷àþùèõñÿ âçàèìíûìè îðèåíòàöèÿìè ìàãíèòíûõ

ìîìåíòîâ àòîìîâ æåëåçà è ìàðãàíöà.

Â òî æå âðåìÿ íà ôîíå áîãàòîãî ðàçíîîáðàçèÿ ýêñ-

ïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ òåîðåòè÷åñêèå èññëåäî-

âàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñèñòåìû Fe2–xMnxAs

ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóþò. Ñåãîäíÿ èçâåñòåí ðàñ÷åò

ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ëèøü äëÿ Mn As2 [8] è FeMnAs

[9]. Ïîýòîìó òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ðàç-

ëè÷íîãî òèïà ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà íà ýëåêòðîííóþ

ñòðóêòóðó ñèñòåìû Fe Mn As2�x x ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé

çàäà÷åé â ôèçèêå òâåðäîãî òåëà, ïîñêîëüêó ìîæåò

áûòü ïîëåçíî äëÿ ïðèëîæåíèé, ñâÿçàííûõ ñ âîçìîæ-

íîñòüþ èñïîëüçîâàíèÿ ìàãíèòîêàëîðè÷åñêèõ ÿâëå-

íèé, ñîïðîâîæäàþùèõ ìàãíèòíûå ôàçîâûå ïåðåõîäû

â ïíèêòèäàõ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ.
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Ðèñ. 1. Êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà C38.
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Ðèñ. 2. Ìàãíèòíàÿ ôàçîâàÿ äèàãðàììà Fe Mn As2�x x èç ðàáî-

òû [2].



Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà èçó÷åíèþ èç ïåðâûõ

ïðèíöèïîâ âëèÿíèÿ êîëëèíåàðíûõ ôåððèìàãíèòíîãî

(x = 1,29; 1,31; 1,35) è àíòèôåððîìàãíèòíîãî (x = 1,29)

ïîðÿäêîâ íà ýëåêòðîííûé ñïåêòð ñèñòåìû Fe Mn As2�x x .

Èñõîäíûå äàííûå

Â êà÷åñòâå áàçîâîãî ñîåäèíåíèÿ äëÿ òåîðåòè÷åñêèõ

èññëåäîâàíèé ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû àíòèôåððîìàã-

íèòíîé ôàçû áûë âûáðàí ñïëàâ Fe Mn As0,71 1,29 . Åãî

âûáîð îáóñëîâëåí òåì, ÷òî ïî ñîñòàâó ýòîò ñïëàâ íàè-

áîëåå áëèçîê ê Fe Mn As0,72 1,28 , äëÿ êîòîðîãî â ëèòåðà-

òóðå èìåþòñÿ äàííûå íåéòðîíîãðàôèè ïðè ðàçëè÷íûõ

òåìïåðàòóðàõ [5]. Ñîãëàñíî ýòèì äàííûì, ñóììàðíûé

ìàãíèòíûé ìîìåíò àòîìîâ æåëåçà è ìàðãàíöà â òåòðà-

ýäðè÷åñêèõ ïîçèöèÿõ íàïðàâëåí ïàðàëëåëüíî ìàãíèò-

íûì ìîìåíòàì áëèæàéøèõ àòîìîâ ìàðãàíöà â îêòàýä-

ðè÷åñêèõ ïîçèöèÿõ, òàê ÷òî àíòèôåððîìàãíèòíàÿ ôàçà

â ñïëàâå Fe Mn As0,72 1,28 îáëàäàåò ñòðóêòóðîé AF2. Ñ

äðóãîé ñòîðîíû, ñîãëàñíî ìàãíèòîñòðóêòóðíîé ôàçî-

âîé äèàãðàììå, ïîñòðîåííîé äëÿ ñèñòåìû Fe Mn As2�x x

íà îñíîâàíèè ðåíòãåíîâñêèõ è ìàãíèòíûõ èçìåðåíèé,

ñïëàâ Fe Mn As0,71 1,29 , êàê è âñå ñïëàâû ñ x � 15, , èìååò

àíòèôåððîìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó AF1 [2], òîãäà êàê

ñïëàâû ñ x � 15, îáëàäàþò ñòðóêòóðîé AF2. Ïîýòîìó ðå-

çóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìîãóò áûòü íå òîëüêî ñîïîñòàâëåíû

ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìè ðàç-

ëè÷íûìè ñïîñîáàìè, íî è ìîãóò äàòü äîïîëíèòåëüíóþ

èíôîðìàöèþ î êîððåëÿöèÿõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ æå-

ëåçà è ìàðãàíöà â òåòðàýäðè÷åñêîé ïîäñèñòåìå.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîëàãàëîñü, ÷òî àíòèôåððî-

ìàãíèòíàÿ ôàçà â Fe Mn As0,71 1,29 îáëàäàåò óäâîåííîé

ïî ñðàâíåíèþ ñ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé (ðèñ. 1) ÿ÷åé-

êîé è ìîæåò èìåòü îäíó èç ÷åòûðåõ àíòèôåððîìàãíèò-

íûõ êîíôèãóðàöèé, ðàçëè÷àþùèõñÿ îðèåíòàöèåé ìàã-

íèòíûõ ìîìåíòîâ æåëåçà è ìàðãàíöà (òàáë. 1).

Äëÿ ôåððèìàãíèòíîé ôàçû, ïî ïðåäïîëîæåíèþ ðå-

àëèçóþùåéñÿ â ïîëÿõ íàïðÿæåííîñòüþ áîëåå 550 êÝ,

ðàññìîòðåíû ÷åòûðå êîëëèíåàðíûå ôåððèìàãíèòíûå

êîíôèãóðàöèè ñ ìàãíèòíîé ÿ÷åéêîé, ñîâïàäàþùåé ñ

êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé (òàáë. 1). Äëÿ çàäàííîãî îáúå-

ìà êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ÿ÷åéêè âûáîð êîíêðåòíîé

ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû îïðåäåëåí èç ýíåðãåòè÷åñêèõ

ñîîáðàæåíèé. Òåðìîäèíàìè÷åñêèå è ñòàòèñòè÷åñêèå

îñîáåííîñòè, îáóñëîâëåííûå òåìïåðàòóðîé, íå ðàñ-

ñìàòðèâàëè, è ðàñ÷åò ïðîâîäèëè ïðè òåìïåðàòóðå

T � 0 äëÿ ñòåõèîìåòðè÷åñêîãî ñîåäèíåíèÿ.

Îñîáåííîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû è

äåòàëè ðàñ÷åòà

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ òèïà ìàãíèòíîãî óïîðÿäî-

÷åíèÿ íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó ñïëàâîâ Fe Mn As2�x x

ïðèìåíåí ïîëíîñòüþ ðåëÿòèâèñòñêèé ìåòîä Êîððèí-

ãè–Êîíà–Ðîñòîêåðà (ïàêåò SPRKKR [10]). Ïðè ïîñòðî-

åíèè êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà èñïîëüçîâàíî ïðè-

áëèæåíèå àòîìíîé ñôåðû. Îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ

ýíåðãèÿ âû÷èñëåíà â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñ-

òè áåç ó÷åòà ãðàäèåíòíûõ ïîïðàâîê [11]. Äëÿ ðàññìàòðè-

âàåìîãî äèàïàçîíà êîíöåíòðàöèé ñèñòåìû Fe Mn As2�x x

ïðè x � 1 àòîìû Fe çàíèìàþò ïðåèìóùåñòâåííî ïîçè-

öèè òèïà I (ñèììåòðèÿ 2a–(0,0,0), (0,5, 0,5, 0)); àòîìû

Mn — ïîçèöèè II (ñèììåòðèÿ 2c–(0, 0,5, z1), (0,5,

0,1–z1)) è ÷àñòè÷íî ïîçèöèè I; ìûøüÿê çàíèìàåò ïîëî-

æåíèÿ 2 0 0 5 2c z�( , , , ), ( , , , )0 5 0 1 2� z ïðîñòðàíñòâåííîé

ãðóïïû P4/nmm. Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ z1 è z 2 ñîñòàâëÿ-

þò 0,33 è – 0,265 äëÿ Mn II è As ñîîòâåòñòâåííî. Ïîñ-

òîÿííûå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè äëÿ ñèñòåìû

Fe Mn As2�x x âçÿòû èç ðàáîòû [3]. Ðàñ÷åò ýëåêòðîííîé

ñòðóêòóðû ñïëàâà ïðîâåäåí â ïðèáëèæåíèè êîãåðåíòíîãî

ïîòåíöèàëà äëÿ ìîäåëè íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà, ïðè

Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà êîëëèíåàðíûõ ñîñòîÿíèé â ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàçàõ íåêîòîðûõ ñïëàâîâ
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Òàáëèöà 1. Êîëëèíåàðíûå ìàãíèòíûå êîíôèãóðàöèè.

FM FIM–I FIM–II FIM–III AF1–1 AF1–2 AF2–1 AF2–2

MnI � 	 � 	 	 � � 	

FeI � � 	 	 	 	 � �

MnII 
 
 
 
 � � � �

MnII 
 
 
 
 
 
 
 


MnI � 	 � 	 � 	 	 �

FeI � � 	 	 � � 	 	

MnII 
 
 
 
 
 
 
 


MnII 
 
 
 
 � � � �

MnII � 	 � 	 	 � � 	

FeI � � 	 	 	 	 � �



ýòîì ïðåäïîëàãàëè, ÷òî àòîìû Fe I è Mn I ðàñïðåäåëåíû

õàîòè÷åñêè ïî òåòðàýäðè÷åñêèì ïîçèöèÿì.

Ðåçóëüòàòû è èõ îáñóæäåíèå

Ìû ðàññ÷èòàëè ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó âîñüìè âè-

äîâ êîëëèíåàðíûõ ìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé. ×åòûðå

òèïà àíòèôåððîìàãíèòíûõ è ÷åòûðå òèïà ôåððèìàãíèò-

íûõ êîíôèãóðàöèé, ðàçëè÷àþùèõñÿ êàê îðèåíòàöèåé

ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ Fe I è Mn I, òàê è îðèåíòàöèåé

ñðåäíèõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ â ïîçèöèÿõ I è II (òàáë. 1).

Êàê ñòàëî ÿñíî èç îáðàáîòêè ðàññ÷èòàííûõ ýëåêò-

ðîííûõ ñïåêòðîâ, íàèáîëåå ÿðêîé èíòåãðàëüíîé õàðàê-

òåðèñòèêîé, êîòîðóþ ìîæíî ñîïîñòàâèòü ñ ýêñïåðè-

ìåíòàëüíî èçìåðÿåìûìè ñâîéñòâàìè, ÿâëÿþòñÿ

ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûå çàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ýëåêò-

ðîííûõ ñîñòîÿíèé îò ýíåðãèè DOS(E). Äåéñòâèòåëüíî,

êàê âèäíî íà ðèñ. 3 è 4, êàæäîé ìàãíèòíîé êîíôèãóðà-

öèè ñîîòâåòñòâóåò ñâîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííûõ

ñîñòîÿíèé ïî ýíåðãèè è ñâîÿ ñòðóêòóðà ïèêîâ. Îáùèì

ñâîéñòâîì DOS(E) äëÿ ëþáîé êîíôèãóðàöèè ÿâëÿåòñÿ

òî, ÷òî ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ â îáëàñòè ýíåðãèè

Ôåðìè ïðåèìóùåñòâåííî 3d-òèïà.

Íà ðèñ. 3 è 4 ïðèâåäåíû ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûå ïàð-

öèàëüíûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ

àíòèôåððîìàãíèòíûõ (ðèñ. 3) è ôåððèìàãíèòíûõ

(ðèñ. 4) êîíôèãóðàöèé ñïëàâà Fe Mn As0,71 1,29 . Âåðòè-

êàëüíîé ëèíèåé îáîçíà÷åíî ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåð-

ìè. Ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé èìåþò òèïè÷-

íóþ ìíîãîïèêîâóþ ñòðóêòóðó, õàðàêòåðíóþ äëÿ

ñîåäèíåíèé 3d-ìåòàëëîâ. Íèæíèé îäèíî÷íûé ïèê îá-

ðàçîâàí 4s-ñîñòîÿíèÿìè As. Îñíîâíàÿ ãðóïïà ïèêîâ,

ðàñïîëîæåííàÿ â îáëàñòè îò – 0,2 äî 1,0 Ðèäá è îáðàçî-

âàííàÿ 3d-ýëåêòðîíàìè ìàðãàíöà è æåëåçà, îáåñïå÷èâà-

åò ïðîâîäÿùèå ñâîéñòâà äàííîãî êëàññà ñîåäèíåíèé.

Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ (ðèñ. 3, ðèñ. 4 ) ïîçâîëÿåò ñäå-

ëàòü ñëåäóþùèå âûâîäû.

1. Îðèåíòàöèÿ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà Mn I ïî ðàçíî-

ìó âëèÿåò íà ôîðìó ïàðöèàëüíûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿ-

íèé. Îíà îêàçûâàåò ñëàáîå âëèÿíèå íà ôîðìó ïàðöè-

àëüíûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé Mn II è Fe I è áîëåå

ñèëüíîå — íà ôîðìó ïàðöèàëüíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿ-

íèé Mn I (ðèñ. 3,a,á).

2. Çíà÷èòåëüíûå èçìåíåíèÿ ôîðìû ïîëíîé ïëîò-

íîñòè ñîñòîÿíèé ïðîèñõîäÿò ïðè ïåðåîðèåíòàöèè

ñðåäíåãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà â óçëå I (ðèñ. 3,a,â).

3. Óäâîåíèå ðåøåòêè, ñîïðîâîæäàþùåå âîçíèêíî-

âåíèå â ñèñòåìå AF ôàçû, ïðèâîäèò ê ñëàáîìó èçìåíå-

íèþ âåëè÷èí ëîêàëüíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ è íå-

íàìíîãî èçìåíÿåò ôîðìó ïàðöèàëüíûõ ïëîòíîñòåé

ñîñòîÿíèé.

4. Ïàðöèàëüíûå è ïîëíàÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ

ñîñòîÿíèé ôåððèìàãíèòíûõ ñòðóêòóð ñëàáî çàâèñÿò

îò êîíöåíòðàöèè Mn â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå.

Ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâ äàííûå ïî âåëè-

÷èíàì ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ è ýíåðãèÿì ìàãíèòíûõ

êîíôèãóðàöèé îòíîñèòåëüíî ôåððîìàãíèòíîé êîíôè-

ãóðàöèè â ðàñ÷åòå íà ôîðìóëüíóþ åäèíèöó ïðèâåäåíû

â òàáë. 2. Íà÷àëî îòñ÷åòà ýíåðãèé ôåððîìàãíèòíûõ

êîíôèãóðàöèé ñîîòâåòñòâóåò ïóñòîé ðåøåòêå. Ñðàâíå-

íèå ïîëíûõ ýíåðãèé êîíôèãóðàöèé ïîêàçûâàåò, ÷òî íà-

èìåíüøåé ýíåðãèåé îáëàäàåò êîíôèãóðàöèÿ AF1–1.

Íåñêîëüêî âûøå ïî ýíåðãèè ëåæèò êîíôèãóðàöèÿ

AF1–2 (�E � 0,00132 Ðèäá � 200 Ê). Òàêîå áëèçêîå ðàñ-

ïîëîæåíèå êîíôèãóðàöèé ïî ýíåðãèè ìîæåò âûðàæàòü-

ñÿ â ìàãíèòíîì ôàçîâîì ïåðåõîäå AF1–1
AF1–2 ïðè

íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ýòîò ïåðåõîä ñâÿçàí ñ èçìåíå-

íèåì îðèåíòàöèè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà Mn I, êîòîðîå

ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ñðåäíåãî ìàãíèòíîãî ìîìåí-

òà â ïîçèöèè I ïðèìåðíî â òðè ðàçà (îò 2,34 � B â AF1–1

äî 0,82 � B â AF1–2). Ìàãíèòíûé ìîìåíò Mn II ïðè

ýòîì ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíÿåòñÿ (3,02 � B è 3,07 � B äëÿ

AF1–1 è AF1–2 ñîîòâåòñòâåííî). Åùå âûøå ïî ýíåðãèè

ëåæàò ÷åòûðå ôåððèìàãíèòíûå êîíôèãóðàöèè, ìàãíèò-

íàÿ ÿ÷åéêà êîòîðûõ ñîâïàäàåò ñ êðèñòàëëîãðàôè÷åñ-

êîé. È, íàêîíåö, êîíôèãóðàöèè òèïà Mn As2 (AF2–1,

AF2–2 ), îäíîé èç êîòîðûõ îïèñûâàåòñÿ, ñîãëàñíî [5],

àíòèôåððîìàãíèòíàÿ ôàçà â Fe Mn As0,72 1,28 , ëåæàò âû-

øå âñåõ ïî ýíåðãèè (�E � 0,02 Ðèäá � 3000 Ê). Òàêèì

îáðàçîì, ñîãëàñíî íàøèì ðàñ÷åòàì, ýíåðãåòè÷åñêè íà-

èáîëåå âûãîäíîé êîíôèãóðàöèåé äëÿ àíòèôåððîìàã-

íèòíîé ôàçû ÿâëÿåòñÿ êîíôèãóðàöèÿ AF1–1. Ýòî ñî-

ãëàñóåòñÿ ñ ìàãíèòîñòðóêòóðíîé ôàçîâîé äèàãðàììîé

[2,7], ïîñòðîåííîé íà îñíîâå êîñâåííûõ èçìåðåíèé è

ïðîòèâîðå÷èò äàííûì íåéòðîíîãðàôèè [5], ñîãëàñíî

êîòîðûì àíòèôåððîìàãíèòíàÿ ôàçà èìååò ìàãíèòíóþ

ñòðóêòóðó AF2.

Ðàñõîæäåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñ äàííûìè íåéò-

ðîíîãðàôèè [5] ìîæåò áûòü âûçâàíî, íàïðèìåð, ñëå-

äóþùèìè ïðè÷èíàìè. Ëèáî èçìåðÿåìûé â [5] îáðàçåö

íå ñîîòâåòñòâîâàë íåîáõîäèìîìó äèàïàçîíó êîíöåí-

òðàöèé ïî ìàðãàíöó (èíôîðìàöèÿ î ìåòîäèêå ïîëó÷å-

íèÿ îáðàçöîâ â [5] îòñóòñòâóåò, à ïîñòîÿííûå ðåøåòêè

ïî äàííûì [5] äëÿ x = 1,28 ñèëüíî îòëè÷àþòñÿ îò ïî-

ñòîÿííûõ ðåøåòêè èç ðàáîòû [2] ïðè òåõ æå òåìïåðà-

òóðàõ), ëèáî ñîäåðæàë âàêàíñèè ïî ìûøüÿêó. Âëèÿíèå

ïîñëåäíåãî ôàêòîðà ìîæíî ïîÿñíèòü íà ïðèìåðå ðàñ-

÷åòîâ ýëåêòðîííîé è ìàãíèòíîé ñòðóêòóð íåñòåõèî-

ìåòðè÷åñêèõ ñîñòàâîâ ñïëàâà Fe Mn As0,69 1,31 ïðè íå-

äîñòàòêàõ ìûøüÿêà. Ñîãëàñíî ïðåäâàðèòåëüíûì

ðàñ÷åòàì, ïðîâåäåííûì íàìè äëÿ ôåððèìàãíèòíûõ

êîíôèãóðàöèé (òàáë. 1) ñèñòåìû Fe Mn As0,69 1,31 1� y

( )y � 0 , èçìåíåíèå ñîäåðæàíèÿ ìûøüÿêà ïðè çàäàííîì

îáúåìå è ñèììåòðèè ðåøåòêè ìîæåò ïðèâåñòè ê êàð-

äèíàëüíîìó èçìåíåíèþ ýíåðãåòè÷åñêîãî áàëàíñà

ìåæäó ðàçëè÷íûìè òèïàìè ôåððèìàãíèòíûõ êîíôè-

ãóðàöèé è, êàê ñëåäñòâèå, ê èçìåíåíèþ òèïà êîíôèãó-

ðàöèè ñ íàèìåíüøåé ýíåðãèåé. Ïîäîáíàÿ ñèòóàöèÿ íå
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ìîæåò áûòü èñêëþ÷åíà è äëÿ àíòèôåððîìàãíèòíîé ôà-

çû èññëåäóåìîãî ñïëàâà, åñëè ïðåäïîëîæèòü âîçìîæ-

íîñòü íå êîíòðîëèðîâàííîãî îòêëîíåíèÿ ñîäåðæàíèÿ

ìûøüÿêà è, êàê ñëåäñòâèå, ýíåðãåòè÷åñêóþ èíâåðñèþ

ìåæäó ñòðóêòóðàìè AF1 è AF2.

×òîáû îòâåòèòü íà âîïðîñ î âîçìîæíîé ìàãíèòíîé

ñòðóêòóðå âûñîêîïîëåâîé ôàçû Fe Mn As2�x x (x =

= 1,29–1,35), ðåàëèçóþùåéñÿ â ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïî-

ëÿõ, ìû ïðîâåëè ðàñ÷åò ÷åòûðåõ êîëëèíåàðíûõ ìàã-

íèòíûõ êîíôèãóðàöèé, îòëè÷àþùèõñÿ îðèåíòàöèåé

ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ àòîìîâ ìàðãàíöà è æåëåçà äëÿ

ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðàöèé Mn (ñì. òàáë. 2).

Èç ðàñ÷åòíûõ çíà÷åíèé ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ äëÿ

ñïëàâîâ ñ x = 1,29; 1,31; 1,35 ñëåäóåò, ÷òî õîòÿ ìàãíèò-

íûå ìîìåíòû àòîìîâ ìàðãàíöà è æåëåçà ñëàáî çàâèñÿò

îò òèïà êîëëèíåàðíîé êîíôèãóðàöèè, èçìåíåíèå ñðåä-

íåãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà â òåòðàýäðè÷åñêèõ ïîçèöè-

ÿõ ìîæåò áûòü äîâîëüíî çíà÷èòåëüíûì â çàâèñèìîñòè

îò âçàèìíîé îðèåíòàöèè Mn I è Fe I (ñðåäíèé ìàãíèò-

íûé ìîìåíò ìîæåò èçìåíÿòüñÿ îò 0,7� B äî 2,29� B ïðè

Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà êîëëèíåàðíûõ ñîñòîÿíèé â ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàçàõ íåêîòîðûõ ñïëàâîâ
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Âåðòèêàëüíîé ëèíèåé îáîçíà÷åí óðîâåíü Ôåðìè.



àíòèïàðàëëåëüíîé è ïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèÿõ ñîîò-

âåòñòâåííî). Ýòèì, íà íàø âçãëÿä, ìîæíî îáúÿñíèòü

òî èçìåíåíèå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà â óçëå I, î êîòîðîì

óïîìèíàåòñÿ â [5]. Â òî æå âðåìÿ ìàãíèòíûé ìîìåíò

Mn II ñëàáî çàâèñèò è îò òèïà êîëëèíåàðíîé êîíôèãó-

ðàöèè (îí ìåíÿåòñÿ îò 3� B äî 3,44� B ), è îò ñîñòàâà.

Êàê âèäíî èç äàííûõ òàáë. 2, ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè

Mn ìåíÿåòñÿ ðàññòîÿíèå ìåæäó ôåððèìàãíèòíûìè

êîíôèãóðàöèÿìè ïî ýíåðãèè. Òàê, ïðè x = 1,29 íàè-

ìåíüøåé ýíåðãèåé îáëàäàåò FIM–I, íåñêîëüêî âûøå

ëåæèò FM, çàòåì FIM–III è åùå âûøå FIM–II. Ïðè x =

= 1,31 ïîðÿäîê êîíôèãóðàöèé íå ìåíÿåòñÿ, íî ðàññòîÿ-

íèÿ ìåæäó êîíôèãóðàöèÿìè FIM–I, FM è FIM–III çà-

ìåòíî óìåíüøàþòñÿ. Ïðè x = 1,35 ìåíÿåòñÿ èõ ïîðÿ-

äîê ïî ýíåðãèè: FIM–I, FIM–III, FM, FIM–II, ÷òî

ãîâîðèò î âîçìîæíîì èçìåíåíèè òèïà èíäóöèðîâàí-

íîé â ñèëüíîì ìàãíèòíîì ïîëå ìàãíèòíîé êîíôèãóðà-

öèè ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè Mn.

Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ çàâèñèìîñòü íàìàãíè÷åííîñòè

íàñûùåíèÿ â ðàñ÷åòå íà ôîðìóëüíóþ åäèíèöó â ñèëü-
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íûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ (H � 530–560 êÝ) èçìåíÿåòñÿ

îò 1,96� B äëÿ Fe0 , 7 1Mn1 , 2 9As äî 2,785� B äëÿ

Fe0,65Mn1,35As [6]. Ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì (òàáë. 2), òàêîå

âîçðàñòàíèå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ñîîòâåòñòâóåò òîëü-

êî êîíôèãóðàöèè FIM–II. Ñ ýòîé òî÷êè çðåíèÿ âûñîêî-

ïîëåâûå ôàçû íàèáîëåå áëèçêè ê òèïó FIM–II.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ íà-

ìàãíè÷åííîñòè äëÿ âñåõ êîëëèíåàðíûõ êîíôèãóðàöèé

áîëüøå, ÷åì ýêñïåðèìåíòàëüíûå [6]. Ýòî ìîæåò áûòü

ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî äàæå â ìàãíèòíûõ ïîëÿõ ïîðÿäêà

550 êÝ â ýòèõ ìàòåðèàëàõ íå äîñòèãàåòñÿ êîëëèíåàð-

íûé ôåððèìàãíåòèçì è ñîõðàíÿåòñÿ àíòèôåððîìàã-

íèòíàÿ êîìïîíåíòà ïîëíîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà,

ïðèâîäÿùàÿ ê ñîõðàíåíèþ íåêîëëèíåàðíîñòè ôåððè-

ìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ. Òàêàÿ òî÷êà çðåíèÿ ñîãëàñóåò-

ñÿ ñ ìîäåëüíûìè êðèâûì íàìàãíè÷èâàíèÿ, êîòîðûå

ïîëó÷åíû ïðè ïîìîùè ðàññ÷èòàííîé èç ïåðâûõ ïðèí-

öèïîâ íåìàãíèòíîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-

íèé DOS(E) äëÿ îáðàçöà Fe Mn As0,69 1,31 [12].

Çàêëþ÷åíèå

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ýëåê-

òðîííîé è ìàãíèòíîé ñòðóêòóð Fe Mn As2�x x ïðè x =

= 1,29; 1,31; 1,35. Ðàññìîòðåíû ðàçëè÷íûå âàðèàíòû

êîëëèíåàðíûõ ìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé, ìàãíèòíûå

ìîìåíòû êîòîðûõ ëåæàò â áàçèñíîé ïëîñêîñòè.

Óñòàíîâëåíî, ÷òî â ðàññìîòðåííîì ñïëàâå íîñèòå-

ëè ìàãíåòèçìà àêòèâíî ó÷àñòâóþò â ÿâëåíèÿõ ïåðå-

íîñà, è ëîêàëüíûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû íà ñîîòâåò-

ñòâóþùèõ öåíòðàõ, êîòîðûå ìîãóò íåïîñðåäñòâåííî

ôèêñèðîâàòüñÿ ìåòîäàìè íåéòðîííîé äèôðàêöèè, îá-

ðàçóþòñÿ êîëëåêòèâèçèðîâàííûìè 3d-ýëåêòðîíàìè â

ðåçóëüòàòå êîíòàêòíîãî âíóòðèàòîìíîãî îáìåííîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ.

Îáíàðóæåíà âîçìîæíîñòü àíòèôåððîìàãíèòíîãî

ôàçîâîãî ïåðåõîäà, ñâÿçàííîãî ñ èçìåíåíèåì îðèåíòà-

öèè ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ àòîìîâ Mn I, ïðè ñîõðàíå-

íèè AF1ñòðóêòóðû. Òàêîé ïåðåõîä âûðàæàåòñÿ â èçìå-

íåíèè âåëè÷èíû ñðåäíåãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà â óçëå

I ïðè ñîõðàíåíèè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà Mn II.

Îáíàðóæåíî õîðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó ðàñ÷åòíûìè

(òàáë. 2) è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè (MI = 1,01� B , MII =

Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà êîëëèíåàðíûõ ñîñòîÿíèé â ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ ôàçàõ íåêîòîðûõ ñïëàâîâ
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Òàáëèöà 2. Õàðàêòåðèñòèêè êîëëèíåàðíûõ ìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé, ïî äàííûì ðàñ÷åòîâ

Òèï ñòðóêòóðû M(FeI), �B M(Mn), �B <MI>, �B M(MnII), �B MI + MII + MA, �B E EFM� /ôîðì. åä., Ðèäá

Fe0,71Mn1,29As, a = 3,75 �, c = 6,178 �, EFM /ôîðì. åä. = – 9304, 507065 Ðèäá

FM 2,2073 2,2132 2,2090 2,9538 5,0172 0,0

FIM–I 2,2057 – 2,6262 0,8045 3,0928 3,8087 – 0,0006

FIM–II – 2,0855 2,3847 – 0,7891 3,2608 2,4481 0,00525

FIM–III – 1,9789 – 2,3288 – 2,0804 3,4044 1,3441 0,000105

AF1–1 2,2858 2,4716 2,3397 3,0194 5,2792 – 0,00309

AF1–2 2,2147 – 2,5858 0,8226 3,0667 3,8613 – 0,00177

AF2–1 – 2,1334 – 2,3673 – 2,2012 3,3155 1,1782 0,00547

AF2–2 – 2,0750 2,4547 – 0,7614 3,2019 2,4677 0,007235

Fe0,69Mn1,31As, a = 3,753 �, c = 6,194 �, EFM /ôîðì. åä. = – 9299, 94334 Ðèäá

FM 2,2269 2,2280 2,2272 2,9740 5,0554 0,0

FIM–I 2,2216 – 2,6444 0,7131 3,1161 3,7447 – 0,00046

FIM–II – 2,1036 2,4216 – 0,7008 3,2704 2,5696 0,00549

FIM–III – 1,9997 – 2,3477 – 2,1076 3,4187 1,3392 0,00006

Fe0,65Mn1,35As, a = 3,76 �, c = 6,225 �, EFM /ôîðì. åä. = – 9290, 8149 Ðèäá

FM 2,2647 2,2634 2,2642 3,0209 5,1390 0,0

FIM–I 2,2525 – 2,6794 0,5263 3,1623 3,6108 – 0,001

FIM–II – 2,1398 2,4867 – 0,5205 3,2913 2,7377 0,0051

FIM–III – 2,0407 – 2,3886 – 2,1625 3,4469 1,3136 – 0,0009



= 3,17� B ) çíà÷åíèÿìè ïîëíûõ âåëè÷èí ìàãíèòíûõ ìî-

ìåíòîâ â ïîçèöèÿõ I, II.

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, âûÿâëåíî ïðîòèâîðå÷èå ìåæäó

ðàñ÷åòàìè ýíåðãåòè÷åñêîé ñòàáèëüíîñòè àíòèôåððî-

ìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé è íåéòðîíîãðàôè÷åñêèìè

äàííûìè î ìàãíèòíîé ñòðóêòóðå àíòèôåððîìàãíèò-

íîé ôàçû ñïëàâà Fe Mn As0,72 1,28 , áëèçêîãî ïî ñîñòàâó ê

èññëåäóåìîìó. Âîçìîæíî, ýòî ïðîòèâîðå÷èå ìîæåò

ñòèìóëèðîâàòü äàëüíåéøèå íåéòðîíîãðàôè÷åñêèå èñ-

ñëåäîâàíèÿ ñèñòåìû Fe Mn As2�x x .

Èç àíàëèçà ðàññ÷èòàííûõ çàâèñèìîñòåé íàìàãíè-

÷åííîñòè ôåððèìàãíèòíûõ êîíôèãóðàöèé îò êîíöåí-

òðàöèè ìàðãàíöà ïîêàçàíî, ÷òî êàê ìèíèìóì îäíà èç

íèõ (FIM–II) êà÷åñòâåííî óäîâëåòâîðÿåò ýêñïåðèìåí-

òàëüíûì ðåçóëüòàòàì, ïîëó÷åííûì â î÷åíü ñèëüíûõ

èìïóëüñíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ èññëåäîâàíèé ïðîåêòà
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Electronic structure of collinear states in

magnetically ordered phases of some alloys

of system Fe2–xMnxAs

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

The electronic and magnetic structures of some

Fe2–xMnxAs alloys with tetragonal crystal structure

C38 (symmetry group P /nmm4 ) were investigated

from the first principles by using SPRKKR pro-

gram package. Different types of collinear antifer-

romagnetic (x = 1.29) and ferrimagnetic (x = 1.29;

1.31; 1.35) structures with the atomic magnetic mo-

ments that are in the basic plane of the tetragonal

lattice were considered. It is shown that the mini-

mum energy in Fe0.71Mn1.29As has an antiferro-

magnetic structure of Fe2As type. To determine a

possible magnetic structure of the ferrimagnetic

phase induced in these alloys by strong magnetic

field, four possible ferrimagnetic configurations

with the magnetic unit cell coinciding with the

crystallographic one were studied. It is found, that

the Mn concentration dependence of magnetization

for one of the configurations is in qualitative agree-

ment with experimental data. It is shown that for each

of the antiferromagnetic and ferrimagnetic configura-

tions concidered the change of magnetic alignment

does not affect noticeably the value of magnetic mo-

ments. From the comparison of out data with differ-

ent experimental results it follows that it is worth

while to perform a more refined neutron diffraction

study of the Fe2–xMnxAs system at 129 152. .� �x .

PACS: 71.20.Lp Intermettalic compounds;

71.20.Be Transition metals and alloys;

75.50.Ee Antiferromagnetics;

75.50.Gg Ferrimagnetics;

75.10.Lp Band and itinerant models.

Keywords: pnictides, antiferromagnetics, ferri-

magnetics, electronic structure, density of elect-

ronic states.
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