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Ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñïëàâîâ RNi Cu5�x x
(R = Y, La, Ce). Èçó÷åíî âëèÿíèå çàìåùåíèÿ íèêåëÿ ìåäüþ íà îñîáåííîñòè çîííîé ñòðóêòóðû
è ïîâåäåíèå ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ýòèõ ñïëàâîâ. Ïðîâåäåí àíàëèç ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-
íèé è âçàèìîäåéñòâèé, îòâåòñòâåííûõ çà ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñïëàâîâ RNi Cu5�x x.

Ïðîâåäåíî äîñë³äæåííÿ åëåêòðîííî¿ ñòðóêòóðè òà ìàãí³òíèõ âëàñòèâîñòåé ñïëàâ³â
RNi Cu5�x x (R = Y, La, Ce). Âèâ÷åíî âïëèâ çàì³ùåííÿ í³êåëÿ ì³ääþ íà âëàñòèâîñò³ çîííî¿
ñòðóêòóðè òà ïîâåä³íêó ìàãí³òíî¿ ñïðèéíÿòëèâîñò³ öèõ ñïëàâ³â. Ïðîâåäåíî àíàë³ç åëåêòðîííèõ
ñòàí³â òà âçàýºìîä³é, ùî â³äïîâ³äàþòü çà ìàãí³òí³ âëàñòèâîñò³ ñïëàâ³â RNi Cu5�x x.

PACS: 71.20.–b, 71.20.Eh, 75.30.Cr

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà, FP-LMTO, îáìåííî-óñèëåííûé ïàðàìàãíåòèçì.

Ââåäåíèå

Èíòåðìåòàëëè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ ðåäêîçåìåëü-
íûõ ýëåìåíòîâ R ñ íèêåëåì òèïà RNi5 îòëè÷àþòñÿ
áîëüøèì ðàçíîîáðàçèåì ìàãíèòíûõ ñòðóêòóð è õà-
ðàêòåðèñòèê [1,2]. Òàê, íàïðèìåð, ñîåäèíåíèÿ ñ Y,
La, Ce è Lu ÿâëÿþòñÿ îáìåííî-óñèëåííûìè ïàðà-
ìàãíåòèêàìè Ïàóëè [3–8], òîãäà êàê ñîåäèíåíèå
PrNi5 — ïàðàìàãíåòèê Âàí Ôëåêà [9,10]. Â GdNi5 è
DyNi5 îáíàðóæåíû ôåððèìàãíèòíûå êîëëèíåàðíûå
ñòðóêòóðû ñ òåìïåðàòóðàìè óïîðÿäî÷åíèÿ Tc � 32 Ê
[3] è Tc � 12 Ê [1,2] ñîîòâåòñòâåííî. Â TbNi5 ïðè
òåìïåðàòóðàõ 17 Ê < T < 23 Ê íàáëþäàåòñÿ ôåð-

ðî-ãåëèìàãíèòíûé ïåðåõîä â ñîñòîÿíèå ñ íåêîëëèíå-
àðíîé ãåëèêîèäàëüíîé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðîé [1,2].

Ñîåäèíåíèÿ RNi5 îáëàäàþò ðÿäîì èíòåðåñíûõ
ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ, à òàêæå øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ
â ïîñëåäíèå ãîäû äëÿ èçãîòîâëåíèÿ ïîðòàòèâíûõ àê-
êóìóëÿòîðîâ íà îñíîâå (Ni–M–H) [11]. Ýòè àêêó-
ìóëÿòîðû èíòåíñèâíî ñîâåðøåíñòâóþòñÿ è èñïîëü-
çóþòñÿ â ìîáèëüíûõ óñòðîéñòâàõ èç-çà èõ âûñîêîé
ýíåðãåòè÷åñêîé ïëîòíîñòè, äëèííîãî öèêëà ðàáîòû,
à òàêæå îòñóòñòâèÿ â íèõ êàäìèÿ è äðóãèõ òîêñè÷-
íûõ ìåòàëëîâ. Ñîåäèíåíèå LaNi5 ïðåäñòàâëÿåòñÿ
ïåðñïåêòèâíûì äëÿ õðàíåíèÿ âîäîðîäà, ïîñêîëüêó
ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ýòîãî ñîåäèíåíèÿ ìîæåò ïðè-
íÿòü äî 7 àòîìîâ âîäîðîäà [11–14]. Èìåþòñÿ óêàçà-
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íèÿ íà òî, ÷òî çàìåùåíèå íåêîòîðîãî êîëè÷åñòâà íè-
êåëÿ äðóãèìè ìåòàëëàìè (Al, Co, Cr, Cu, Mn)
ñóùåñòâåííî ìåíÿåò ñòðóêòóðíûå, ýëåêòðîííûå è
ìàãíèòíûå ñâîéñòâà RNi5 [6,8–10,15,16], à òàêæå
ìîæåò ïðèâåñòè ê óëó÷øåíèþ èõ ýëåêòðîõèìè÷å-
ñêèõ õàðàêòåðèñòèê [12,17,18]. Òàêèì îáðàçîì, ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ýòèõ ñîåäèíåíèé è
ñïëàâîâ, îïðåäåëåíèå èõ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, à
òàêæå ïðîãíîçèðîâàíèå èõ ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ è
õàðàêòåðèñòèê ÿâëÿþòñÿ âåñüìà àêòóàëüíûìè çàäà-
÷àìè.

Â äàííîé ðàáîòå ïðîâåäåíî äåòàëüíîå èññëåäîâà-
íèå ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ è ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû
ñïëàâîâ RNi Cu5�x x (R = Y, La, Ce), âêëþ÷àþùåå
èçìåðåíèå ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ñïëàâîâ �

(ðàçä. 1), à òàêæå ðàñ÷åòû èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ
ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ìàãíèòíûõ õàðàêòåðèñòèê
(ðàçä. 3, 4). Íà îñíîâå ñîïîñòàâëåíèÿ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ è ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ áûë
ïðîâåäåí àíàëèç ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è âçàèìî-
äåéñòâèé, îòâåòñòâåííûõ çà ìàãíèòíûå ñâîéñòâà èñ-
ñëåäóåìûõ ñèñòåì, à òàêæå èññëåäîâàíû âîçìîæíî-
ñòè è ãðàíèöû ïðèìåíèìîñòè ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ
ðàñ÷åòà ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ñîåäèíåíèé è
ñïëàâîâ.

1. Äåòàëè è ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
èññëåäîâàíèé

Îáðàçöû RNi Cu5�x x (R = Y, La, Ce),
0 < x < 1,25, áûëè ïðèãîòîâëåíû â èíäóêöèîííîé
ïå÷è â òèãëå èç îêñèäà àëþìèíèÿ â ÷èñòîé àòìîñôå-
ðå àðãîíà. Âñå îáðàçöû ãîìîãåíèçèðîâàëèñü ïðè
1100 �Ñ â òå÷åíèå âîñüìè ÷àñîâ è èìåëè îäíîôàçíóþ
ñòðóêòóðó CaCu5, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ äàííûìè
ðåíòãåíîñòðóêòóðíûõ èññëåäîâàíèé. Äëÿ ÷èñòûõ
ñîåäèíåíèé RNi5 ïîëó÷åííûå ïàðàìåòðû ðåøåòîê
(ñì. òàáë. 1) ñîãëàñóþòñÿ ñ äàííûìè ïðåäûäóùèõ
èññëåäîâàíèé [19].

Ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ïñåâäîáèíàðíûõ ñïëàâîâ
RNi Cu5�x x , áîëüøèíñòâî êîòîðûõ èññëåäîâàíî
âïåðâûå, áûëè èçó÷åíû äëÿ ñôåðè÷åñêèõ îáðàçöîâ
äèàìåòðîì 2 ìì ñ ïîëíîñòüþ õàîòè÷åñêîé êðóïíî-
çåðíèñòîé ñòðóêòóðîé. Ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü
ñïëàâîâ èçìåðÿëàñü âèáðàöèîííûì ìàãíèòîìåòðîì
â ïîëÿõ äî 80 êÝ è ÑÊÂÈÄ-ìàãíèòîìåòðîì â ïîëÿõ
äî 50 êÝ ïðè òåìïåðàòóðàõ 1,8 èëè 4,2 Ê äëÿ ñïëà-
âîâ ñ R = La, Ce è Y.

Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ èññëåäîâàíèé ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè
â ñïëàâàõ RNi Cu5�x x (R = Y, La, Ce). Íà ðèñóíêå
âèäíî, ÷òî â ýòèõ ñïëàâàõ c óâåëè÷åíèåì êîíöåíòðà-
öèè ìåäè, x, ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü èçìåíÿåò-
ñÿ íåìîíîòîííî è äîñòèãàåò ìàêñèìóìà ïðè x � 0 3, .
Òàêèì îáðàçîì, äîáàâëåíèå íåìàãíèòíîé ìåäè ïðè-
âîäèò ê óñèëåíèþ ïàðàìàãíåòèçìà ñïëàâîâ
RNi Cu5�x x â îáëàñòè 0 < x < 1. Áîëåå çàìåòíî ýòîò
ýôôåêò âûðàæåí â ñïëàâàõ ñ öåðèåì, è ìåíåå —

Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñïëàâîâ RNi5–x
Cu

x
(R = Y, La, Ce)
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Òàáëèöà 1. Ïàðàìåòðû ðåøåòîê ñïëàâîâ RNi Cu5�x x (R = Y, La, Ce) â ��

YNi Cu5�x x LaNi Cu5�x x CeNi Cu5�x x

x a c x a c x a c

0 4,889 3,961 0 5,007 3,981 0 4,889 4,000

0,1 4,894 3,962 0,1 5,014 3,980 0,2 4,892 4,006

0,2 4,885 3,974 0,3 5,016 3,988 0,4 4,897 4,011

0,25 4,888 3,972 0,4 5,020 3,989 0,6 4,905 4,016

0,4 4,891 3,977 0,6 5,022 3,993 0,8 4,916 4,017

1,0 4,897 3,996 1,0 5,032 4,008 1,0 4,924 4,021
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Ðèñ. 1. Ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü ñïëàâîâ RNi Cu5�x x
(R = Y, La, Ce) ïðè òåìïåðàòóðàõ T � 18, Ê (R = La,
Ce) è 4,2 Ê (R = Y). Ñïëîøíûå ëèíèè — ðåçóëüòàò àï-
ïðîêñèìàöèè êóáè÷åñêèì ïîëèíîìîì.



ñ ëàíòàíîì. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïî äàííûì ïðåä-
øåñòâóþùåé ðàáîòû [8] íåëüçÿ ñóäèòü î íàëè÷èè
ìàêñèìóìà �( )x â ñïëàâàõ LaNi Cu5�x x , ïîñêîëüêó
êîíöåíòðàöèÿ ìåäè x èçìåíÿëàñü ñ áîëüøèì øàãîì,
�x � 0,5.

2. Äåòàëè ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû

Ñïëàâû RNi Cu5�x x êðèñòàëëèçóþòñÿ â ãåêñàãî-
íàëüíóþ ñòðóêòóðó òèïà CaCu5 (ðèñ. 2) ñ øåñòüþ
àòîìàìè â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå è äâóìÿ íåýêâèâà-
ëåíòíûìè òèïàìè àòîìîâ ïåðåõîäíîãî ìåòàëëà, çà-
íèìàþùèõ ðàçëè÷àþùèåñÿ ïî ñèììåòðèè 2c- è
3g-ïîçèöèè.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñàìîñîãëàñîâàííûå ðàñ÷åòû
çîííûõ ñòðóêòóð è ïëîòíîñòåé ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-
íèé (DOS), N E( ), ñîåäèíåíèé ïðîâîäèëèñü ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ëèíåàðèçîâàííîãî ìåòîäà «muffin-
tin» îðáèòàëåé (LMTO) [20]. Èñïîëüçîâàëèñü êàê
ðåëÿòèâèñòñêèé ìåòîä LMTO ñ ïîëíûì ïîòåí-
öèàëîì (FP-LMTO) [21,22], òàê è ïðèáëèæåíèå
àòîìíûõ ñôåð (LMTO-ASA) [20]. Îáìåííî-êîððå-
ëÿöèîííûé ïîòåíöèàë ó÷èòûâàëñÿ â ïðèáëèæåíèè
ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè (LDA) ñîãëàñíî [23]. Èíòåã-
ðèðîâàíèå ïî çîíå Áðèëëþýíà ïðîâîäèëîñü ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ìåòîäà òåòðàýäðîâ. Ïëîòíîñòü ýëåê-
òðîííûõ ñîñòîÿíèé íà ïîñëåäíåì ýòàïå ðàñ÷åòà
âû÷èñëÿëàñü ñ ðàçðåøåíèåì ïî ýíåðãèè 0,1 ìÐèäá.
Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî
÷èñëà l ïðèíèìàëîñü: lmax � 2 äëÿ Y, Ni è Cu è
lmax � 3 äëÿ La è Ce. Ñîãëàñíî [21,22], â FP-LMTO
ðàñ÷åòàõ âêëþ÷àëèñü ïîëóîñòîâíûå 4p-ñîñòîÿíèÿ Y,
à òàêæå 5p-ñîñòîÿíèÿ La è Ce.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñïèíîâîãî è îðáèòàëüíîãî âêëà-
äîâ â ìàãíèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü ÷èñòûõ ñîåäè-
íåíèé ãàìèëüòîíèàí ìåòîäà FP-LMTO áûë ìîäè-
ôèöèðîâàí ïóòåì âêëþ÷åíèÿ îïåðàòîðà Çååìàíà,
HZ � �B s l( )2 . Ýòî ïîçâîëèëî â õîäå ðåëÿòèâèñòñêèõ
ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûõ çîííûõ ðàñ÷åòîâ âû÷èñëèòü
èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ èíäóöèðîâàííûå âíåøíèì
ìàãíèòíûì ïîëåì B ñïèíîâûé è îðáèòàëüíûé ìàã-

íèòíûå ìîìåíòû ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè, ÷òî, â
ñâîþ î÷åðåäü, ïîçâîëèëî íàéòè ñîîòâåòñòâóþùèå
âêëàäû â ìàãíèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü: � spin è �orb
(Âàí Ôëåê) (äåòàëè ìåòîäà èçëîæåíû â ðàáîòàõ
[22,24]). Çàìåòèì, ÷òî â õîäå òàêèõ ðàñ÷åòîâ ïîëó-
÷åííûå ðåçóëüòàòû ó÷èòûâàþò ýôôåêòû îáìåíà è
êîððåëÿöèè.

Äëÿ ðàñ÷åòîâ ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè è ïëîò-
íîñòè ñîñòîÿíèé ïðè ïðîìåæóòî÷íûõ êîíöåíòðà-
öèÿõ ñïëàâîâ èñïîëüçîâàëèñü: ïðèáëèæåíèå æåñò-
êîé çîíû â ðàìêàõ ìåòîäà LMTO-ASA è ìåòîä
FP-LMTO â ïðèáëèæåíèè âèðòóàëüíîãî êðèñòàëëà
(VCA), êîòîðûå ïðåäïîëîæèòåëüíî ïðèìåíèìû ê
ïñåâäîáèíàðíûì ñïëàâàì ñîñåäíèõ ýëåìåíòîâ â ïå-
ðèîäè÷åñêîé ñèñòåìå, à òàêæå ìåòîä ôóíêöèé Ãðèíà
KKR-ASA â ïðèáëèæåíèè êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà
(CPA) (äåòàëè ìåòîäà KKR-ASA-CPA ïðèâåäåíû
â ðàáîòàõ [25,26]). Â ñàìîñîãëàñîâàííûõ LDA ðàñ-
÷åòàõ KKR-ASA-CPA ïðåäïîëàãàëîñü ñëó÷àéíîå
ðàñïðåäåëåíèå àòîìîâ Ni è Cu â 2c- è 3g-ïîçèöèÿõ
ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè
CaCu5.

Â ðàìêàõ ìîäåëè Ñòîíåðà ïàðàìàãíèòíàÿ ñïèíî-
âàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü Ïàóëè �P , óñèëåííàÿ îáìåí-
íûì âçàèìîäåéñòâèåì, ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â
âèäå

� � �Stoner � � 	 �S IN E N EP F B F[ ( )] ( )1 1 2 , (1)

ãäå �P � �B FN E2 ( ), S — ôàêòîð óñèëåíèÿ Ñòîíåðà.
Èíòåãðàë Ñòîíåðà I, îïèñûâàþùèé îáìåííî-êîððå-
ëÿöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìî-
ñòè, ìîæåò áûòü âûðàæåí â òåðìèíàõ âû÷èñëÿåìûõ
ïàðàìåòðîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû [27]:

I /N E N E J N EF ql
qll

F qll ql F�

�

� ��1 2( ) ( ) ( ). (2)

Çäåñü N EF( ) — ïîëíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñî-
ñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè, N Eql F( ) — ïàðöèàëü-
íàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ àòîìà q â
ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, Jqll� — ëîêàëüíûå îáìåííûå
èíòåãðàëû:

J g r r r rll l l� �� � ( ( )) ( ) ( )
 � �2 2 d , (3)

ãäå � l r( ) — ïàðöèàëüíûå âîëíîâûå ôóíêöèè, à
g r( ( ))
 — ôóíêöèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè [23].

3. Èññëåäîâàíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû
è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé

RNi5 (R = Y, La, Ce)

Ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñîåäèíåíèé
RNi5 ðàññ÷èòàíû â øèðîêîì èíòåðâàëå ýíåðãèé è
ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3. Çäåñü ïðèâåäåíû ïîëíûå
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ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, à òàêæå ïàðöè-
àëüíûå âêëàäû â DOS f-ñîñòîÿíèé â ñîåäèíåíèÿõ
LaNi5 è CeNi5. Ðåçóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâ íàõî-
äÿòñÿ â êà÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîò
[28] (YNi5), [14,18,29] (LaNi5) è [5] (CeNi5). Íà
ðèñ. 3 âèäíî, ÷òî â ñèñòåìå LaNi5 âêëàä f-ýëåêòðî-
íîâ â ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè ïðåíåá-
ðåæèìî ìàë, òîãäà êàê â ñîåäèíåíèè CeNi5 f-ñîñòîÿ-
íèÿ ëåæàò â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò EF è
èãðàþò ñóùåñòâåííóþ ðîëü â ôîðìèðîâàíèè òîíêîé
ñòðóêòóðû DOS.

Â ðàìêàõ ìîäåëè Ñòîíåðà, íà îñíîâå ðàñc÷è-
òàííûõ ïëîòíîñòåé ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà
óðîâíå Ôåðìè, à òàêæå èíòåãðàëîâ Ñòîíåðà (2)
áûëà âû÷èñëåíà îáìåííî-óñèëåííàÿ âîñïðèèì÷è-
âîñòü Ïàóëè (1) äëÿ ñîåäèíåíèé RNi5 (R = Y, La,
Ce). Ýòè ðåçóëüòàòû, à òàêæå ïîëó÷åííûå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè
�exp ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 2. Èç òàáëèöû âèäíî, ÷òî
äëÿ ñîåäèíåíèé YNi5 è LaNi5 îïðåäåëÿþùèé âêëàä
â �exp âíîñèò îáìåííî-óñèëåííàÿ ñïèíîâàÿ âîñïðè-
èì÷èâîñòü. Âñëåäñòâèå áîëüøîãî çíà÷åíèÿ ôàêòîðà
óñèëåíèÿ Ñòîíåðà äëÿ ýòèõ ñîåäèíåíèé (S � 6) íå-
áîëüøèå âàðèàöèè ðàññ÷èòàííûõ ðàçíûìè ìåòîäàìè
N EF( ) ïðèâîäÿò ê çàìåòíûì ðàçëè÷èÿì â âû÷èñëÿå-
ìîé âîñïðèèì÷èâîñòè �Stoner .

Äëÿ ñîåäèíåíèé YNi5 è LaNi5 ìîäèôèöèðîâàí-
íûì ìåòîäîì FP-LMTO [22,24] áûë òàêæå ïðîâåäåí
ðàñ÷åò èíäóöèðîâàííûõ âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåì
10 Të ñïèíîâîãî è îðáèòàëüíîãî ìàãíèòíûõ ìîìåí-
òîâ è îïðåäåëåíû ñîîòâåòñòâóþùèå ñïèíîâûé è îð-
áèòàëüíûé âêëàäû â âîñïðèèì÷èâîñòü (ñì. òàáë. 2).
Â ðàáîòàõ [22,24,30] áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî
îðáèòàëüíûé âêëàä Âàí Ôëåêà â ìàãíèòíóþ âîñïðè-
èì÷èâîñòü �orb ìîæåò áûòü ñóùåñòâåííûì äëÿ ïåðå-
õîäíûõ è ðåäêîçåìåëüíûõ ìåòàëëîâ è èõ ñîåäèíå-
íèé. Êàê âèäíî èç òàáë. 2, â ñèñòåìàõ YNi5 è LaNi5
â öåëîì äîìèíèðóåò ñïèíîâûé âêëàä � spin , îäíàêî
ó÷åò �orb óëó÷øàåò ñîãëàñèå ðàññ÷èòàííûõ è èçìå-
ðåííûõ çíà÷åíèé âîñïðèèì÷èâîñòè. Ñîãëàñíî [31],
äèàìàãíèòíûé âêëàä èîííîãî îñòîâà â âîñïðèèì÷è-
âîñòü, � ion , äëÿ èññëåäóåìûõ ñîåäèíåíèé ñîñòàâëÿåò
ïðèìåðíî 3–4% îò ñóììû � spin è �orb .

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â ðàñ÷åòàõ [14,29]
áûëî ïîëó÷åíî ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîå îñíîâíîå ñî-
ñòîÿíèå ñèñòåìû LaNi5 ïðè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà-
÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè. Â íàøèõ FP-LMTO
ðàñ÷åòàõ âî âíåøíåì ïîëå 10 Të ïðè òåîðåòè÷åñêèõ
çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè YNi5 è LaNi5, êîòî-

Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñïëàâîâ RNi5–x
Cu

x
(R = Y, La, Ce)
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Ðèñ. 3. Ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñîåäèíåíèé
RNi5 (íà ôîðìóëüíóþ åäèíèöó), ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì
FP-LMTO. Ïóíêòèðîì ïîêàçàíû âêëàäû â DOS f-ñî-
ñòîÿíèé La è Ce. Óðîâåíü Ôåðìè ñîîòâåòñòâóåò E � 0.

Òàáëèöà 2. Íèçêîòåìïåðàòóðíûå äàííûå î ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè � è êîýôôèöèåíòàõ ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè
� ñîåäèíåíèé YNi5, LaNi5 è CeNi5 è ñîîòâåòñòâóþùèå òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ, ðàññ÷èòàííûå â ðàìêàõ ìåòîäîâ
LMTO-ASA è FP-LMTO.

Ñîåäè-

íåíèå

N EF( ), I, �Stoner �spin �orb �exp �theor �exp

�Ðèäá–1 ìÐèäá 10–3 ýìå/ìîëü ìÄæ/(ìîëü·Ê2)

ASA FP ASA ASA FP FP FP FP

YNi
5

122 120 13,2 1,5 1,4 1,7 0,3 1,9 21 36 [2,33] 0,7

LaNi5 125 129 13,1 1,6 2,0 1,8 0,3 2,0 22 36,5 [33] 0,65

CeNi5 161 148 9,5 1,6 — — — 3,0 25 40 [32] 0,6

N EF( ) — ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè; I è �stoner — ðàññ÷èòàííûå ñîãëàñíî (2) è (1) çíà÷åíèÿ
èíòåãðàëà Ñòîíåðà è îáìåííî-óñèëåííîé ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè; �spin è �orb — ðàññ÷èòàííûå âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå
ñïèíîâûé è îðáèòàëüíûé âêëàäû â âîñïðèèì÷èâîñòü; �theor è �exp — ðàñ÷åòíûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòà
ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè è ïîëó÷åííûå èç íèõ ïàðàìåòðû ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ �.



ðûå ñîîòâåòñòâóþò ìèíèìóìàì ïîëíîé ýíåðãèè è
îêàçàëèñü ïðèìåðíî íà 1% ìåíüøå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ, áûë ïîëó÷åí ïàðàìàãíèòíûé îòêëèê ñ
èíäóöèðîâàííûìè ìîìåíòàìè, ïðåäñòàâëåííûìè
âîñïðèèì÷èâîñòÿìè � spin è �orb â òàáë. 2. Äëÿ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè â
íàñòîÿùèõ ðàñ÷åòàõ íå óäàëîñü ïîëó÷èòü ñòàáèëü-
íûõ èíäóöèðîâàííûõ ìîìåíòîâ. Ïðè «âûêëþ÷å-
íèè» æå âíåøíåãî ïîëÿ â ïðîöåññå ñàìîñîãëàñîâàí-
íûõ ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñïîíòàííàÿ
ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ â ñèñòåìàõ YNi5 è LaNi5 íå
âîçíèêàëà, â ñîãëàñèè ñ äàííûìè ýêñïåðèìåíòîâ
[3,4,6–8]. Íàéäåííàÿ â âû÷èñëåíèÿõ [14,29] ñïîí-
òàííàÿ ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ â LaNi5, ñêîðåå âñåãî,
îáóñëîâëåíà íåäîñòàòî÷íî äåòàëüíûìè ðàñ÷åòàìè
çîííîé ñòðóêòóðû â óñëîâèÿõ áëèçîñòè ñèñòåìû ê
ìàãíèòíîé íåñòàáèëüíîñòè.

Íàáëþäàåìàÿ â ýêñïåðèìåíòå ìàãíèòíàÿ âîñïðè-
èì÷èâîñòü CeNi5 çàìåòíî ïðåâîñõîäèò êàê îáìåí-
íî-óñèëåííóþ âîñïðèèì÷èâîñòü �Stoner , ïîëó÷åí-
íóþ â ðàìêàõ ìîäåëè Ñòîíåðà, òàê è ñóììû âêëàäîâ
� spin è �orb , ðàññ÷èòàííûõ äëÿ YNi5 è LaNi5 (ñì.
òàáë. 2). Äëÿ ñîåäèíåíèÿ CeNi5 FP-LMTO ðàñ÷åòû
âî âíåøíåì ïîëå íå ïîçâîëèëè ïîëó÷èòü ñòàáèëüíûå
çíà÷åíèÿ èíäóöèðîâàííûõ ìîìåíòîâ, ïî-âèäèìîìó,
âñëåäñòâèå áëèçîñòè ýòîé ñèñòåìû ê ñòîíåðîâñêîé
ìàãíèòíîé íåñòàáèëüíîñòè. Çàäà÷à ðàññìîòðåíèÿ
ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñèñòåì íà îñíîâå CeNi5 ñîñòàâ-
ëÿåò ïðåäìåò îòäåëüíîãî èññëåäîâàíèÿ.

Ðàññ÷èòàííûå äëÿ ñîåäèíåíèé RNi5 ïëîòíîñòè
ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè ìîæíî
ñîïîñòàâèòü ñ äàííûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èñ-
ñëåäîâàíèé ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè ýòèõ ñî-
åäèíåíèé [2,16,32,33]. Ìèíèìàëüíîå çíà÷åíèå
êîýôôèöèåíòà ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè �exp �

� 28 ìÄæ/(ìîëü·Ê2) áûëî ïîëó÷åíî äëÿ ñèñòåìû
YNi5 â ðàáîòå [16], ÷òî çàìåòíî íèæå �exp �

= 36 ìÄæ/(ìîëü·Ê2), ïîëó÷åííîãî äëÿ YNi5 â
[2,33], à òàêæå çíà÷åíèé �exp äëÿ ðîäñòâåííûõ ñî-
åäèíåíèé LaNi5 (�exp � 36,5 ìÄæ/(ìîëü·Ê2) [33])
è CeNi5 (�exp � 40 ìÄæ/(ìîëü·Ê2) [32]). Ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ � ïðåä-
ñòàâëåíû â òàáë. 2. Îáû÷íî ðàçëè÷èå � theor è �exp
îáúÿñíÿþò ïåðåíîðìèðîâêîé ýôôåêòèâíûõ ìàññ
îäíîýëåêòðîííîãî ñïåêòðà âñëåäñòâèå ýëåêòðîí-ôî-
íîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ïàðàìåòð 
): �exp �

� �( )1 
 � theor . Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ 
 � 0 6, –0,7
îêàçàëèñü áëèçêèìè äëÿ èññëåäóåìûõ ñîåäèíåíèé
YNi5, LaNi5 è CeNi5 è ïðèâåäåíû â òàáë. 2. Íåîá-
õîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â ðàáîòàõ [4,6–8] áûëà ïîêà-
çàíà ñóùåñòâåííàÿ ðîëü ñïèíîâûõ ôëóêòóàöèé â ïî-
âåäåíèè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè �( )T ñèñòåì
RNi5 â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð. Òàêèì îáðàçîì,
âñëåäñòâèå áëèçîñòè ñèñòåì RNi5 ê ñòîíåðîâñêîé

ìàãíèòíîé íåñòàáèëüíîñòè ìîæåò îêàçàòüñÿ çàìåò-
íûì è âêëàä ýëåêòðîí-ïàðàìàãíîííûõ
âçàèìîäåéñòâèé â óñèëåíèå ýëåêòðîííîé òåïëîåìêî-
ñòè.

4. Âëèÿíèå çàìåùåíèÿ íèêåëÿ àòîìàìè ìåäè
íà ýëåêòðîííûé ñïåêòð è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà

ñïëàâîâ RNi5–xCux

Íàëè÷èå ïèêà â N E( ) íåñêîëüêî âûøå óðîâíÿ
Ôåðìè äëÿ ñîåäèíåíèé RNi5 (ñì. ðèñ. 3) äàâàëî îñ-
íîâàíèå ïðåäïîëàãàòü [9,10,16], ÷òî ïðè çàìåùåíèè
â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ íèêåëÿ ìåäüþ ïî ìåðå çàïîëíå-
íèÿ 3d-çîíû óðîâåíü Ôåðìè áóäåò ñäâèãàòüñÿ â îá-
ëàñòü ìàêñèìóìà N E( ) è ïîýòîìó ìîæíî áûëî áû
îæèäàòü âîçðàñòàíèÿ ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè
Ïàóëè. Îäíàêî ïðè êîëè÷åñòâåííîì àíàëèçå ýòîãî
ýôôåêòà íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü, ÷òî â ñïëàâàõ òîí-
êàÿ ñòðóêòóðà DOS N E( ) äîëæíà «ðàçìûâàòüñÿ»
âñëåäñòâèå ýôôåêòîâ ïðèìåñíîãî ðàññåÿíèÿ ýëåê-
òðîíîâ ïðîâîäèìîñòè [25,26,34]. Íà ðèñ. 4 ïðåä-
ñòàâëåíî ïîâåäåíèå ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè
ñïëàâîâ YNi Cu5�x x , ðàññ÷èòàííîå â ðàìêàõ ìîäåëè
æåñòêîé çîíû, ñîãëàñíî (1) è (2), ïóòåì ìîäåëèðî-
âàíèÿ «ðàçìûòèÿ» N E( ) â îêðåñòíîñòè óðîâíÿ õè-
ìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � ñ èñïîëüçîâàíèåì ôóíêöèè
Ëîðåíöà:

N / d N /( ) ( ) [( ) ]� � � � � �� 	 �

��

�

�1 2 2� � , (4)
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Ðèñ. 4. Êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ìàãíèòíîé âîñ-
ïðèèì÷èâîñòè ñïëàâîâ YNi Cu5�x x. � — äàííûå ýêñïå-
ðèìåíòà; ñïëîøíàÿ è ïóíêòèðíàÿ ëèíèè — ðàñ÷åò
�Stoner ñîãëàñíî (1), (2) è (5) äëÿ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà
ðàññåÿíèÿ d k T /dxB( *) = 4 è 7 ìÐèäá ñîîòâåòñòâåííî;
øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ è äâîéíàÿ øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ ëè-
íèè — ðàñ÷åò �Stoner ñîãëàñíî (1), (2) è (4) äëÿ çíà÷å-
íèé ïàðàìåòðà ðàññåÿíèÿ d /dx� = 4 è 7 ìÐèäá ñîîòâåò-
ñòâåííî.



ãäå � — ïàðàìåòð çàòóõàíèÿ ýëåêòðîííûõ îñöèëëÿ-
öèé âñëåäñòâèå ðàññåÿíèÿ.

Â ðàáîòå [35] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âëèÿíèå íå-
áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ïðèìåñåé íà îñîáåííîñòè �

ìîæíî ýìïèðè÷åñêè îïèñàòü, ââåäÿ òàê íàçûâàåìóþ
«ýôôåêòèâíóþ òåìïåðàòóðó» T *, êîòîðàÿ ïðîïîð-
öèîíàëüíà ïàðàìåòðó çàòóõàíèÿ è êîíöåíòðàöèè
ïðèìåñè. Â ýòîì ïðèáëèæåíèè ïîâåäåíèå N T( , *)�

îïðåäåëÿåòñÿ «ðàçìûòèåì» ôóíêöèè Ôåðìè—Äè-
ðàêà f T( , , )� � :

N T d N f T /( , *) ( )[ ( , , *) ]� � � � � �� 	� �

��

�

� . (5)

Ðàññ÷èòàííîå ñîãëàñíî (1), (2) è (5) ïîâåäåíèå
�Stoner â ñïëàâàõ YNi Cu5�x x òàêæå ïðåäñòàâëåíî
íà ðèñ. 4.

Âûáðàííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ðàññåÿíèÿ ñî-
ãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ïàðàìåòðà çàòó-
õàíèÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â ðàìêàõ ìåòîäà
KKR-CPA â ñïëàâàõ YNi Cu5�x x (íàñòîÿùàÿ ðàáî-
òà) è Ni1�xCux [34]. Êàê âèäíî íà ðèñ. 4, ó÷åò «ðàç-
ìûòèÿ» N E( ) ñîãëàñíî (5) c d k T /dxB( *) � 4 ìÐèäá
äàåò ïðèðîñò âîñïðèèì÷èâîñòè ��( , )x � 0 5 , êà÷åñò-
âåííî ñîãëàñóþùèéñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Óñðåäíåíèå
æå DOS ñ èñïîëüçîâàíèåì ôóíêöèè Ëîðåíöà ñî-
ãëàñíî (4) ïðèâîäèò ê çàìåòíî õóäøåìó ñîãëàñèþ
ðàñ÷åòà ñ ýêñïåðèìåíòîì. Ïî-âèäèìîìó, ýòî ñâÿçàíî
ñ íåðåàëèñòè÷íûì ïîâåäåíèåì N( )� èç-çà ìåäëåííî-
ãî çàòóõàíèÿ ôóíêöèè Ëîðåíöà ïðè áîëüøèõ çíà÷å-
íèÿõ | |� �	 .

Ñ öåëüþ âûÿñíåíèÿ áîëåå ðåàëèñòè÷íîãî ìåõà-
íèçìà ýâîëþöèè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà â ñïëàâàõ
YNi Cu5�x x , âíå ïðèáëèæåíèÿ æåñòêîé çîíû, áûëè
ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû çîííîé ñòðóêòóðû óïîðÿäî÷åí-
íûõ ñîåäèíåíèé (ñóïåðÿ÷ååê), ñîîòâåòñòâóþùèõ
x � 0; 0,333; 0,667 è 1,0, ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà
FP-LMTO. Ïðè ðàñ÷åòàõ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è
ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñèñòåìû RNi Cu5�x x ìåòîäîì
FP-LMTO âûáèðàëèñü êðèñòàëëîãðàôè÷åñêè ñèì-
ìåòðè÷íûå ïîëîæåíèÿ àòîìîâ ìåäè îòíîñèòåëüíî Y
è Ni. Â ÷àñòíîñòè, äëÿ ñèñòåì RNi 4Cu àòîì ìåäè ïî-
ìåùàëñÿ â ïîçèöèþ 3g â öåíòðå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé-
êè. Äëÿ ñèñòåì ñ êîíöåíòðàöèÿìè ìåäè x � 0,33 è
0,67 ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ ñóïåðÿ÷ååê (óòðîåí-
íûõ âäîëü îñè z ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê). Íà ðèñ. 5, ãäå
ïðåäñòàâëåíû ðàññ÷èòàííûå äëÿ YNi Cu5�x x ïëîò-
íîñòè ýëåêòðîííûõ d-ñîñòîÿíèé íèêåëÿ è ìåäè,
ìîæíî óâèäåòü ÿðêî âûðàæåííóþ òðàíñôîðìàöèþ
N E( ) â îêðåñòíîñòè óðîâíÿ Ôåðìè ïðè äîáàâëåíèè
ìåäè. Âèäíî, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì x ïëîòíîñòü ýëåê-
òðîííûõ ñîñòîÿíèé âáëèçè EF � 0 â öåëîì óìåíüøà-
åòñÿ, à ïðè ýíåðãèÿõ E � 	0 25, Ðèäá íàáëþäàåòñÿ
óâåëè÷åíèå DOS çà ñ÷åò ðàñòóùåãî âêëàäà d-ñîñòîÿ-

íèé ìåäè. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä î
ïðîÿâëåíèè â YNi Cu5�x x îòäåëüíûõ ñëàáîãèáðèäè-
çîâàííûõ d-çîí íèêåëÿ è ìåäè. Ýòî ïîâåäåíèå ïàð-
öèàëüíûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé N Ed

Ni ( ) è N Ed
Cu( )

õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè ôîòîýìèññèîííûõ
èññëåäîâàíèé [12] è XPS ôîòîýëåêòðîííîé ñïåêòðî-
ñêîïèè [8] ñïëàâîâ LaNi Cu5�x x (x � 0, 1, 2). Êàê
âèäíî íà ðèñ. 5, ðàñïîëîæåííûé âûøå EF ïèê â
DOS ñìåùàåòñÿ â îáëàñòü ìåíüøèõ ýíåðãèé, çàìåò-
íî óìåíüøàåòñÿ ïî àìïëèòóäå è óøèðÿåòñÿ ïî ìåðå
çàìåùåíèÿ íèêåëÿ ìåäüþ.

Ñ ó÷åòîì ïîëó÷åííîãî çíà÷åíèÿ èíòåãðàëà Ñòîíå-
ðà (ñì. òàáë. 2) îáìåííî-óñèëåííàÿ ñïèíîâàÿ âîñ-
ïðèèì÷èâîñòü �Stoner áûëà ðàññ÷èòàíà ñîãëàñíî (1)
è ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 6 âìåñòå ñ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûìè äàííûìè �( )x â ñïëàâàõ YNi Cu5�x x . Ñïëîø-
íûìè æèðíûìè äóãàìè íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû
ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ ñïèíîâîé âîñ-
ïðèèì÷èâîñòè äëÿ ñïëàâîâ ñ êîíöåíòðàöèÿìè áëèç-
êèìè ê x � 0,333; 0,667 è 1,0 ïóòåì óñðåäíåíèÿ ïî-
ëó÷åííûõ äëÿ ñóïåðÿ÷ååê N E( ) ñîãëàñíî (5) ñ
ïàðàìåòðîì ðàññåÿíèÿ d k T /dxB( *) � 4 ìÐèäá. Â öå-
ëîì ðåçóëüòàòû ýòèõ ðàñ÷åòîâ êà÷åñòâåííî îïèñûâà-
þò ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîå ïîâåäåíèå �( )x
ñïëàâîâ ïðè x � 0 5, , òîãäà êàê ïðè áîëåå âûñîêîì ñî-
äåðæàíèè ïðèìåñè ìåäè èìååòñÿ ðàñõîæäåíèå ñ ýêñ-
ïåðèìåíòîì. Îäíàêî íåëüçÿ èñêëþ÷èòü, ÷òî óñðåä-
íåíèå DOS äëÿ äîñòàòî÷íî ïðåäñòàâèòåëüíîãî
ìíîæåñòâà ñóïåðÿ÷ååê ñ ðàçëè÷íûìè âàðèàíòàìè çà-
ìåùåíèÿ ïîçèöèé àòîìîâ Ni ìåäüþ ïðèâåëî áû ê

Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñïëàâîâ RNi5–x
Cu

x
(R = Y, La, Ce)
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Ðèñ. 5. Ïëîòíîñòè d-ñîñòîÿíèé íèêåëÿ (ñïëîøíûå ëè-
íèè) è ìåäè (ïóíêòèðíûå ëèíèè) â ñïëàâàõ YNi Cu5�x x
(x � 0; 0,333; 0,667; 1,0), ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì FP-LMTO
(íà ôîðìóëüíóþ åäèíèöó). Äëÿ êàæäîãî ñïëàâà ïîëî-
æåíèå óðîâíÿ õèìïîòåíöèàëà ñîîòâåòñòâóåò E � 0.



ëó÷øåìó îïèñàíèþ ïîâåäåíèÿ � â ñïëàâàõ
YNi Cu5�x x , íî òàêîé ïîäõîä ïîòðåáîâàë áû âåñüìà
çíà÷èòåëüíûõ êîìïüþòåðíûõ ðåñóðñîâ.

Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíà è êîíöåíòðàöèîííàÿ çà-
âèñèìîñòü ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè ñïëàâîâ
YNi Cu5�x x , ðàññ÷èòàííàÿ â ïðèáëèæåíèè âèðòó-
àëüíîãî êðèñòàëëà (FP-LMTO-VCA). Àíàëîãè÷íî
ñëó÷àþ ñóïåðÿ÷ååê, ïðè ðàñ÷åòàõ �Stoner â ðàìêàõ
FP-LMTO-VCA òàêæå ó÷èòûâàëîñü «ðàçìûòèå»
DOS âáëèçè óðîâíÿ õèìïîòåíöèàëà ñîãëàñíî (5).
Êàê âèäíî íà ðèñ. 6, äëÿ êîíöåíòðàöèé x � 0 5, ðàñ-
ñ÷èòàííûå �FP LMTO VCA� � ( )x òàêæå îêàçàëèñü ñó-
ùåñòâåííî ìåíüøå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé
�( )x .

Ðàñ÷åòû ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè ñïëàâîâ
YNi Cu5�x x áûëè ïðîâåäåíû è â íàèáîëåå ñòðîãîì
ïðèáëèæåíèè — KKR-ASA-CPA (ñîãëàñíî [25,26]).
Ðàñ÷åòû KKR-ASA-CPA äàþò ìàêñèìóìû ëîêàëü-
íûõ DOS NNi ( )� äëÿ àòîìîâ íèêåëÿ â 2c- è 3g-óçëàõ
ïðè x � 0 5, (ðèñ. 7), ÷òî ïðèâîäèò ê ðîñòó I ñîãëàñ-
íî (2). Ïðè ýòîì, êàê âèäíî íà ðèñ. 7, ïîëíàÿ DOS
N x( , )� îêàçûâàåòñÿ ïðàêòè÷åñêè ïîñòîÿííîé â èí-
òåðâàëå 0 0 5� �x , âñëåäñòâèå êîíêóðåíöèè âêëàäîâ
NNi ( )� è NCu( )� . Ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü �( )x
ñïëàâîâ YNi Cu5�x x áûëà ðàññ÷èòàíà ñîãëàñíî (1)
è (2) ñ èñïîëüçîâàíèåì âû÷èñëåííûõ â ðàìêàõ
KKR-ASA-CPA ïàðöèàëüíûõ è ïîëíûõ DOS íà
óðîâíå õèìïîòåíöèàëà (ðèñ. 7), à òàêæå èíòåãðàëîâ
Ñòîíåðà I. Êàê âèäíî íà ðèñ. 6, ðåçóëüòàòû ýòîãî
ðàñ÷åòà íàõîäÿòñÿ â êà÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Îòìåòèì, ÷òî îðáèòàëü-

íûé âêëàä Âàí Ôëåêà â âîñïðèèì÷èâîñòü �orb íå-
ðàññ÷èòûâàëñÿ â ðàìêàõ âû÷èñëèòåëüíîé ñõåìû
KKR-ASA-CPA, è ïîëó÷åííàÿ â ïðåäûäóùåì
ðàçäåëå îöåíêà �orb äëÿ ñîåäèíåíèÿ YNi5
(0 3 10 3, � � ýìå/ìîëü, ñì. òàáë. 2) òîëüêî óëó÷øàåò
ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì.

Íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü, ÷òî ñèñòåìà YNi5 óæå
áëèçêà ê ñòîíåðîâñêîé ìàãíèòíîé íåñòàáèëüíîñòè, è
äëÿ ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé èíòåãðàëà Ñòîíåðà I
(òàáë. 2) äàæå íåáîëüøîå âîçðàñòàíèå N EF( ) (ïðè-
ìåðíî íà 16%) ïðèâåëî áû, ñîãëàñíî (1), ê ñïîíòàí-
íîé ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè, íå íàáëþäàåìîé â ýêñ-
ïåðèìåíòå. Â ýòîé ñâÿçè ïðåäñòàâëÿåòñÿ ñïîðíûì
âûâîä î ñóùåñòâåííîì ðîñòå N EF( ) â ñïëàâàõ
YNi Cu5�x x ïðè x � 0 25, [16]. Âîçìîæíî, îáíàðó-
æåííîå â [16] çàìåòíîå âîçðàñòàíèå êîýôôèöèåíòà
ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè â YNi Cu5�x x ñâÿçàíî ñ
îñîáåííîñòÿìè ìíîãî÷àñòè÷íîãî óñèëåíèÿ � â ñèñòå-
ìå ñ ñèëüíûìè ñïèíîâûìè ôëóêòóàöèÿìè [1,2,6,7].

Äëÿ ñîåäèíåíèé (ñóïåðÿ÷ååê) LaNi Cu5�x x , ñîîò-
âåòñòâóþùèõ êîíöåíòðàöèÿì ìåäè x � 0; 0,333;
0,667 è 1,0, áûëè òàêæå ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû çîííîé
ñòðóêòóðû è óñèëåííîé ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè
�Stoner ( )x â ðàìêàõ ìåòîäà FP-LMTO. Àíàëîãè÷-
íî ðàñ÷åòàì äëÿ YNi Cu5�x x , çàòóõàíèå ýëåêò-
ðîííûõ ñîñòîÿíèé â ñïëàâàõ LaNi Cu5�x x ó÷èòû-
âàëîñü â òåðìèíàõ ýôôåêòèâíîé òåìïåðàòóðû ñ
d k T /dxB( *) � 4 ìÐèäá. Íà ðèñ. 8 âèäíî, ÷òî, êàê è
äëÿ YNi Cu5�x x , ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ ñóïåðÿ÷å-
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Ðèñ. 6. Êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ìàãíèòíîé âîñ-
ïðèèì÷èâîñòè ñïëàâîâ YNi Cu5�x x. � — äàííûå ýêñïå-
ðèìåíòà. Æèðíûå ñïëîøíûå ëèíèè — ðåçóëüòàò
FP-LMTO (ñóïåðÿ÷åéêè) ðàñ÷åòîâ. Ñïëîøíàÿ è ïóíê-
òèðíàÿ ëèíèè ñîîòâåòñòâóþò ðàñ÷åòàì â ðàìêàõ ìåòîäîâ
KKR-ASA-CPA è FP-LMTO-VCA.
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Ðèñ. 7. Êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè ëîêàëüíûõ
ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé íà óðîâíå õèìïîòåíöèàëà â ñïëà-
âàõ YNi Cu5�x x: äëÿ àòîìîâ Ni â ïîçèöèÿõ 2c (�) è
3g (�); äëÿ Cu â ïîçèöèÿõ 2c (�) è 3g (�); Y â ïîçè-
öèè 1a (�), ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì KKR-ASA-CPA. Ñî-
îòâåòñòâóþùàÿ ïîëíàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé (íà àòîì)
ïðåäñòàâëåíà æèðíîé ëèíèåé (�).



åê êà÷åñòâåííî îïèñûâàþò ýêñïåðèìåíòàëüíî íà-
áëþäàåìîå ïîâåäåíèå �( )x ïðè x � 0 5, , òîãäà êàê ïðè
áîëåå âûñîêîì ñîäåðæàíèè ïðèìåñè ìåäè èìååòñÿ
ðàñõîæäåíèå ñ ýêñïåðèìåíòîì. Òðóäîåìêèå ðàñ÷åòû
KKR-ASA-CPA äëÿ ýòèõ ñïëàâîâ íå ïðîâîäèëèñü,
ïîñêîëüêó ìàêñèìóì â ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñè-
ìîñòè �( )x äëÿ ñïëàâîâ LaNi Cu5�x x âûðàæåí ñðàâ-
íèòåëüíî ñëàáî.

Åñëè äëÿ ñèñòåì YNI Cu5�x x è LaNi Cu5�x x ðàñ-
÷åòíûå çíà÷åíèÿ � è ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà �( )x
ìîæíî ñ÷èòàòü óäîâëåòâîðèòåëüíî ñîãëàñóþùè-
ìèñÿ ñ äàííûìè ýêñïåðèìåíòîâ, òî äëÿ ñèñòåìû
CeNi Cu5�x x ðåçóëüòàòû ïðåäïðèíÿòûõ íàìè FP-
LMTO ðàñ÷åòîâ �( )x ñ äàííûìè ýêñïåðèìåíòà íà
ðèñ. 1 íå ñîãëàñóþòñÿ.

5. Çàêëþ÷åíèå

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ìàãíèòíîé
âîñïðèèì÷èâîñòè ñïëàâîâ YNI Cu5�x x , LaNI Cu5�x x
è CeNI Cu5�x x ïðîäåìîíñòðèðîâàëè, ÷òî �( )x âåäåò
ñåáÿ íåìîíîòîííî ïðè äîáàâëåíèè ìåäè è äîñòèãàåò
ìàêñèìóìà ïðè êîíöåíòðàöèè x � 0 3, .

Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ çîííîé ñòðóêòóðû è ìàãíèò-
íîé âîñïðèèì÷èâîñòè ñîåäèíåíèé YNi5 è LaNi5 ñî-
ãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïîëó-
÷åííûìè äëÿ ýòèõ ñîåäèíåíèé. Ïîêàçàíî, ÷òî â ýòèõ
îáìåííî-óñèëåííûõ ïàðàìàãíåòèêàõ îïðåäåëÿþùèì
ÿâëÿåòñÿ ñïèíîâûé ïàðàìàãíåòèçì, à îðáèòàëüíûé
âêëàä Âàí Ôëåêà â âîñïðèèì÷èâîñòü, �orb , ñîñòàâ-
ëÿåò îêîëî 15%.

Ðàñ÷åòû ïëîòíîñòåé ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñî-
åäèíåíèé (ñóïåðÿ÷ååê) YNi Cu5�x x è LaNi Cu5�x x
(0 < õ < 1), ïðîâåäåííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà
FP-LMTO, ïîçâîëÿþò êà÷åñòâåííî âîñïðîèçâåñòè
ïîâåäåíèå ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè â äàííûõ
ñïëàâàõ â ðàìêàõ ìîäåëè Ñòîíåðà. Ñ ó÷åòîì «ðàç-
ìûòèÿ» òîíêîé ñòðóêòóðû N E( ) âñëåäñòâèå ýôôåê-
òîâ ïðèìåñíîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìî-
ñòè, à òàêæå íàëè÷èÿ îðáèòàëüíîãî âêëàäà Âàí
Ôëåêà â âîñïðèèì÷èâîñòü, ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìå-
òîäîì FP-LMTO äëÿ ñóïåðÿ÷ååê êà÷åñòâåííî îïè-
ñûâàþò ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîå ïîâåäåíèå
�( )x ñïëàâîâ ïðè x � 0 5, , òîãäà êàê ïðè áîëåå âûñî-
êîì ñîäåðæàíèè ïðèìåñè íàáëþäàåòñÿ ðàñõîæäåíèå
ñ ýêñïåðèìåíòîì. Îäíàêî â öåëîì ðåçóëüòàòû ðàñ÷å-
òîâ �( )x â ðàìêàõ ìåòîäà KKR-ASA-CPA íàõîäÿòñÿ
â çàìåòíî ëó÷øåì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì äëÿ
YNi Cu5�x x . Íàøè ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî îáìåí-
íî-óñèëåííàÿ ñïèíîâàÿ ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü
â ñïëàâàõ YNi Cu5�x x îêàçûâàåòñÿ ÷ðåçâû÷àéíî
÷óâñòâèòåëüíîé ê ïîâåäåíèþ ïàðöèàëüíûõ âêëàäîâ
Ni è Cu â ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà
óðîâíå Ôåðìè.

Â îòëè÷èå îò ñèñòåì YNi Cu5�x x è LaNi Cu5�x x
â ðàìêàõ èñïîëüçóåìîãî â äàííîé ðàáîòå LDA
ïðèáëèæåíèÿ çîííîé òåîðèè íå óäàëîñü ïîëó÷èòü
óäîâëåòâîðèòåëüíîãî îïèñàíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ
ñïëàâîâ CeNi Cu5�x x . Âîçìîæíî, ýòî ñâÿçàíî ñ ïðî-
ÿâëåíèåì ôëóêòóàöèè âàëåíòíîñòè öåðèÿ â ñïëàâàõ
CeNi Cu5�x x , ìàãíèòíûå ñâîéñòâà êîòîðûõ çàñëóæè-
âàþò îòäåëüíîãî äåòàëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ, âûõîäÿ-
ùåãî çà ðàìêè äàííîé ðàáîòû.
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The electronic structure and magnetic properties
of RNi5–xCux (R = Y, La, Ce) alloys

G.E. Grechnev, A.V. Logosha, I.V. Svechkarev,
A.G. Kuchin, Yu.A. Kulikov, P.A. Korzhavyi,

and O. Eriksson

The electronic structure and magnetic proper-
ties of RNi5–xCux (R = Y, La, Ce) alloys have
been studied. The effect of nickel substitution
with copper on band structure features and mag-
netic susceptibility behavior in these alloys is in-
vestigated. The analysis of the electronic states
and interactions responsible for the magnetic pro-
perties of RNi5–xCux alloys is carried out.

Keywords: electronic structure, FP-LMTO, ex-
change-enhanced paramagnetism.
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