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Ê ÒÅÎ�ÈÈ ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÇÌÀ�ÅÊÑÀ�ÎÍÀËÜÍÛÕ ÄÈÁÎ�ÈÄÎÂ�. Î. Çàéöåâ *�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÍ. Â. Òåð�åõèíà **�îñóäàðñòâåííûé íàó÷íûé öåíòð ¾ÍÈÈòåïëîïðèáîð¿129085, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 13 íîÿáðÿ 2000 ã.Èçó÷àþòñÿ ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñîåäèíåíèé MnB2 è CrB2, èìåþùèõ ãåêñàãî-íàëüíóþ ðåøåòêó òèïà AlB2. �àññìîòðåíèå âåäåòñÿ â ðàìêàõ îáîáùåííîé ìîäåëè Õàááàðäà ñ áåñêîíå÷-íîé ýíåðãèåé ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî îòòàëêèâàíèÿ â îäíîì è òîì æå àòîìå. Ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ äëÿíàõîæäåíèÿ ñïèíîâîé ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè, èç êîòîðûõ îïðåäåëåíû óñëîâèÿ �åððîìàãíèòíîéíåóñòîé÷èâîñòè, è ïîñòðîåíà �àçîâàÿ äèàãðàììà ñóùåñòâîâàíèÿ �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ.PACS: 05.70.Fh, 75.50.C, 78.20.Bh1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÝêñïåðèìåíòàëüíîå èçó÷åíèå äèáîðèäîâ ìåòàë�ëîâ MeB2 îáíàðóæèâàåò âîçðàñòàíèå ìàãíèòíîéâîñïðèèì÷èâîñòè â ðÿäó ïåðåõîäíûõ 3d-ìåòàëëîâ(Me = Ti, V, Cr) [1℄. Âîñïðèèì÷èâîñòü CrB2 íà ïî�ðÿäîê ïðåâûøàåò ìàãíèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü âñåõïàðàìàãíèòíûõ äèáîðèäîâ IV�VI ãðóïï.Ïîñêîëüêó äèáîðèäû æåëåçà, êîáàëüòà è íèêå�ëÿ íå ñèíòåçèðóþòñÿ, îêàçûâàåòñÿ, ÷òî ñîåäèíå�íèå MnB2 � åäèíñòâåííûé �åððîìàãíèòíûé äèáî�ðèä  íåáîëüøîé òåìïåðàòóðîé ïåðåõîäà (ïðèìåðíî143�157 K) è íåáîëüøèì ìàãíèòíûì ìîìåíòîì íà�ñûùåíèÿ, ïðèìåðíî 0.19�0:25�B.Ýëåêòðè÷åñêèå è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñëîèñòûõñîåäèíåíèé äèáîðèäîâ ïåðåõîäíûõ ýëåìåíòîâ ñîñòðóêòóðîé òèïà AlB2 õàðàêòåðèçóþòñÿ íàëè÷èåìñèëüíî îòùåïëåííûõ (2xy; x2 � y2)�d-ñîñòîÿíèé, êî�òîðûå êîëëåêòèâèçèðóþòñÿ ÷åðåç èîíû áîðà, íàõî�äÿùèåñÿ â âûðîæäåííûõ px-, py-ñîñòîÿíèÿõ.Ýëåêòðîííîå ñîñòîÿíèå êîìïëåêñîâ CrB2 è MnB2áëèçêî ê ïîëîâèííîìó çàïîëíåíèþ êàê äëÿ êàòèîíîâCr+, Mn2+ �3d5�, òàê è äëÿ àíèîíîâ B� �2s22p2�.*E-mail: zaitsev�mbslab.kiae.ru**E-mail: tnv-tnv�yahoo.om

Â îáùåì ñëó÷àå óñëîâèå ýëåêòðîíåéòðàëüíî�ñòè, âûðàæåííîå ÷åðåç ñðåäíèå ÷èñëà çàïîëíåíèÿd-ýëåêòðîíîâ (nd) è p-ýëåêòðîíîâ (np), äëÿ èçó÷à�åìûõ ñîåäèíåíèé MnB2 è CrB2 èìååò ñëåäóþùèéâèä: nd + 2np = 8 äëÿ CrB2;nd + 2np = 9 äëÿ MnB2; (1)ãäå nd, np � ÷èñëî d-, p-ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿíà îäíó ÿ÷åéêó, ñì. ðèñ. 1.Ñîãëàñíî çîííûì ðàñ÷åòàì [1℄, ïðîäåëàííûì äëÿCrB2, çàðÿä êàòèîíà õðîìà ðàâåí 0.7, ÷òî, ñîãëàñ�íî óñëîâèþ (1), îòâå÷àåò nd = 5:3, np = 1:35. Îò�ñþäà ñëåäóåò, ÷òî â îáùåì ñëó÷àå 5 < nd < 6è íåäîçàïîëíåííîé îêàçûâàåòñÿ äâóõýëåêòðîííàÿ(3z2 � r2)-îáîëî÷êà õðîìà, à 1 < np < 3=2.Íåñìîòðÿ íà îòñóòñòâèå ðàñ÷åòîâ äëÿ MnB2,åñòåñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî çàðÿä êàòèîíà Mnòàêæå íå ïðåâûøàåò åäèíèöû1). Èñïîëüçóÿ óñëî�âèå ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òîïî-ïðåæíåìó 1 < np < 3=2, îäíàêî 6 < nd < 7.1) Ïîñêîëüêó ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòè Cr(1.6) è Mn(1.5)ðàçëè÷àþòñÿ ìàëî, ýòî ïðåäïîëîæåíèå íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèèñ ïðèíöèïîì ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè Ïîëèíãà.942
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b1 2 3 4 5 6 7 8 9 10a nd�èñ. 1. Ëèíèè ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè â ïåðåìåííûõ(nd; np): a� nd+2np = 8 äëÿ CrB2; b� nd+2np = 9äëÿ MnB2Ó÷èòûâàÿ ãåêñàãîíàëüíóþ ñèììåòðèþ, ìîæ�íî óòâåðæäàòü, ÷òî â CrB2 êàòèîí õðîìà èìååòïîëíîñòüþ çàïîëíåííóþ ÷åòûðåõýëåêòðîííóþ(xz; yz)-îáîëî÷êó è íåäîçàïîëíåííóþ äâóõýëåêòðîí�íóþ (3z2 � r2)-îáîëî÷êó.Â ñîåäèíåíèè MnB2 ó êàòèîíà ìàðãàíöà òîëü�êî íà÷èíàåòñÿ çàïîëíåíèå ÷åòûðåõýëåêòðîííîé(2xy; x2 � y2)-îáîëî÷êè, â òî âðåìÿ êàê îñòàëüíûåîáîëî÷êè ïîëíîñòüþ çàïîëíåíû.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîáëåìà âîçíèêíîâåíèÿ�åððîìàãíåòèçìà MnB2 èçó÷àåòñÿ íà îñíîâå ïðåä�ñòàâëåíèÿ î ñèëüíîì âçàèìîäåéñòâèè ýëåêòðîíîâ,ïðèíàäëåæàùèõ îäíîìó è òîìó æå àòîìó. Ñîîòâåò�ñòâóþùèå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, íàçûâàåìûå òàêæåýíåðãèåé Õàááàðäà, äëÿ õðîìà, ìàðãàíöà è áîðà(ðàâíûå ñîîòâåòñòâåííî 14, 15 è 8 ýÂ) ïðåâûøàþòýíåðãèþ ýëåêòðîííîãî ïåðåõîäà ê ñîñåäíèì àòîìàìè íèæå ñ÷èòàþòñÿ áåñêîíå÷íûìè.Áóäåò ïîêàçàíî, ÷òî â ñëó÷àå çàïîëíåíèÿ íèæíåéýëåêòðîííîé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû (äëÿ e-ýëåêò-ðîíîâ ìàðãàíöà) óâåëè÷åíèå ÷èñëà ýëåêòðîíîâ ïðè�âîäèò ê âîçðàñòàíèþ ïîëíîãî ÷èñëà îäíî÷àñòè÷íûõñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïàðàìàãíèò�íîé (ïîëîæèòåëüíîé) ïîïðàâêå ê ìàãíèòíîé âîñïðè�èì÷èâîñòè.Åñëè æå ïðîèñõîäèò çàïîëíåíèå âåðõíåé õàááàð�äîâñêîé ïîäçîíû (äëÿ (3z2� r2)-ýëåêòðîíîâ õðîìà),òî óâåëè÷åíèå ÷èñëà ýëåêòðîíîâ ïðèâîäèò ê âîçðàñ�òàíèþ ÷èñëà äâîå÷íûõ ñîñòîÿíèé ñ íóëåâûì ñïèíîì,÷òî ïðèâîäèò ê àíòè�åððîìàãíèòíîìó âêëàäó â ìàã�íèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü.Ñîîòâåòñòâóþùèå áîðíîâñêèå àìïëèòóäû ðàññå�ÿíèÿ, âû÷èñëåííûå íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, èìåþòïðîòèâîïîëîæíûå çíàêè, è ïîýòîìó ñïèíîâàÿ ÷àñòüìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè äëÿ MnB2 ïðè T = 0

îêàçûâàåòñÿ áåñêîíå÷íîé, â òî âðåìÿ êàê CrB2 îñòà�åòñÿ ïàðàìàãíåòèêîì ïðè âñåõ òåìïåðàòóðàõ.Âû÷èñëåíèå ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ïðîâî�äèòñÿ ñ ïîìîùüþ äè��åðåíöèðîâàíèÿ óðàâíåíèÿ ñî�ñòîÿíèÿ, çàïèñàííîãî â ðàìêàõ íóëü-ïåòëåâîãî ïðè�áëèæåíèÿ (ïðèáëèæåíèå Õàááàðä I), à òàêæå îäíî�ïåòëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ d-ýëåêòðîíîâ ìàðãàíöà.2. ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÀß ÑÒ�ÓÊÒÓ�À Ï�ÈÍÓËÅÂÎÌ ÌÀ�ÍÈÒÍÎÌ ÏÎËÅÄëÿ íàõîæäåíèÿ ñïåêòðà ýëåìåíòàðíûõ âîç�áóæäåíèé èñïîëüçóåì îáîáùåííóþ ìîäåëü Õàááàð�äà�Ýìåðè [2; 3℄, â êîòîðîé ó÷èòûâàþòñÿ ðàçëè÷íûåèíòåãðàëû ïåðåñêîêà ìåæäó áëèæàéøèìè àíèîíàìèáîðà, t(p), à òàêæå ìåæäó áëèæàéøèìè àíèîíàìèáîðà è êàòèîíàìè ìàðãàíöà, t:Ĥ = �Xr;r0 p̂+�;�(r)p̂�0;�(r0)t(p)�;�0 (r; r0)��Xr;r0 nd̂+�;�(r)p̂�;�(r0)t�;�(r; r0) +H..o++Xr "pp̂+�;�(r)p̂�;�(r) +Xr "dd̂+�;�(r)d̂�;�(r): (2)Çäåñü d̂+�;�(r), p̂+�;�(r) è d̂�;�(r), p̂�;�(r)� îïåðàòîðûðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ d- è p-ýëåêòðîíîâ.Â ñëó÷àå õðîìà ïðîèñõîäèò çàïîëíåíèå3z2 � r2-îáîëî÷êè, òàê ÷òî èíäåêñ � èìååò åäèí�ñòâåííîå çíà÷åíèå. Äëÿ ñîåäèíåíèÿ MnB2 èíäåêñû� ïðîáåãàþò äâà çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâåííî äâóìâûðîæäåííûì (2xy; x2 � y2)-ñîñòîÿíèÿì êàòè�îíîâ. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ èíäåêñû � ïðèíèìàþòäâà çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâåííî äâóì âûðîæäåííûì(x; y)-ñîñòîÿíèÿì áîðà.Â èçó÷àåìîì ñëó÷àå ðåøåòêè òèïà AlB2 ðàññòîÿ�íèÿ ìåæäó áëèæàéøèìè êàòèîíàìè ìåòàëëà â äâàðàçà ïðåâûøàþò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó áëèæàéøèìèàíèîíàìè áîðà, êîòîðûå, â ñâîþ î÷åðåäü, èìåþò òóæå âåëè÷èíó, ÷òî è ðàññòîÿíèÿ ìåòàëë�áîð�ìåòàëë.Ïî ýòîé ïðè÷èíå íèæå êàòèîí-êàòèîííûå ïåðåñêîêèíå ó÷èòûâàþòñÿ (ñì., íàïðèìåð, ìîíîãðà�èþ [1℄).Âûáèðàÿ ðàñïîëîæåíèå îñåé, êàê ýòî ïîêàçàíî íàðèñ. 2, íåòðóäíî âû÷èñëèòü âñå ÷åòûðå ìàòðè÷íûõýëåìåíòà îïåðàòîðà ïåðåñêîêà.Äëÿ MnB2 (è CrB2) íèæå èñïîëüçóåòñÿ ïðîñòåé�øàÿ ìîäåëü, ãäå âìåñòî òî÷íûõ íåâûðîæäåííûõ øå�ñòè (èëè ïÿòè) âåòâåé âûáèðàåòñÿ ìîäåëü, ñîîòâåò�ñòâóþùàÿ ðàñïîëîæåíèþ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé â�-òî÷êå.Äëÿ ñîåäèíåíèÿ MnB2 èìååì äâå äâóêðàòíî âû�ðîæäåííûå ãèáðèäèçîâàííûå è îäíó äâóêðàòíî âû�943
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Mn Mn Mn�èñ. 2. Îòäåëüíûå �ðàãìåíòû ñòðóêòóðû MnB2.Ñïëîøíûå ëèíèè ñî ñòðåëêàìè èçîáðàæàþò íàïðàâ-ëåíèÿ ïåðåñêîêîâ. Øòðèõîâûå ëèíèè � âåêòîðûýëåìåíòàðíûõ òðàíñëÿöèéðîæäåííóþ íåãèáðèäèçîâàííóþ ïîäçîíó p-ýëåêòðî-íîâ:��p = v2 � 12q(r + v)2 + 4g2pfpg2efejtpj2 � �;� = �"p + "e2 ; �p = �v�p + r2 � �;r = "p � "e; v = g2pfp: (3)Ïåðåñêîêè ìåæäó êàòèîíàìè ïåðåõîäíîãî ýëå�ìåíòà íå ó÷èòûâàþòñÿ, òàê êàê ðàññòîÿíèå ìåæäóáëèæàéøèìè êàòèîíàìè ðàâíîå 3.02 ÆA çàìåòíî ïðå�âûøàåò ìèíèìàëüíîå àíèîí-êàòèîííîå ðàññòîÿíèåðàâíîå 2.31 ÆA, êîòîðîå, â ñâîþ î÷åðåäü, ïðåâûøàåòðàññòîÿíèå ìåæäó àíèîíàìè áîðà (1:74 ÆA).Óäàåòñÿ ïîêàçàòü, ÷òî íàëè÷èå óçêîé ëîãàðè�ìè�÷åñêîé îñîáåííîñòè â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ ìíî�æèòåëÿ�p = 29 �32 + os�+ os� + os(�+ �)�íåçíà÷èòåëüíî ìåíÿåò �àçîâóþ äèàãðàììó â åå îò�äåëüíûõ òî÷êàõ. Â îñòàëüíîé øèðîêîé îáëàñòè èçìå�íåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîé ïåðåìåííîé �p ñîîòâåòñòâóþ�ùàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé áëèçêà ê ïîñòîÿííîé, òàê÷òî �àêòè÷åñêè ñëåäóþùèå íèæå âû÷èñëåíèÿ ïðî�âîäÿòñÿ â ìîäåëè ïëîñêîé çîíû.Çàâèñèìîñòü îò ïîïåðå÷íîãî èìïóëüñà pz âõîäèòâ îïðåäåëåíèå ýíåðãèè âîçáóæäåíèé ÷åðåç ìíîæèòå�ëè x os2(pz=2); òàê ÷òî îêîí÷àòåëüíîå âûðàæåíèåäëÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âû÷èñëÿåòñÿ ïî ñëåäóþ�ùåé �îðìóëå:�(") = 2� 1Z0 dx �=2Z0 d�Æ("� x os2 �) = 2�r1� "" : (4)

Òàêèì îáðàçîì, ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé ñîîòâåòñòâóåò îäíîìåðíîìó äâèæåíèþ,ïîñêîëüêó � � 1=p". Ïðè áîëüøèõ ýíåðãèÿõ ïëîò�íîñòü ñîñòîÿíèé ñîîòâåòñòâóåò òðåõìåðíîìó èçî�òðîïíîìó ñïåêòðó: � � p1� ".Äâèæåíèå âäîëü ñëîåâ áîðà èìååò ÷èñòî äâóìåð�íûé õàðàêòåð. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿ�íèé èìååò óçêèé ïèê Âàí Õîâà.3. Ó�ÀÂÍÅÍÈß ÑÎÑÒÎßÍÈßÎïðåäåëèì íîðìàëüíûå êîîðäèíàòû A�(p), ÷å�ðåç êîòîðûå âûðàæàþòñÿ äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòûîäíî÷àñòè÷íîé âèðòóàëüíîé �óíêöèè �ðèíà:A�(p) = 12 ��241+ sign� r + vq(r+v)2+4fpfeg2 os2(pz=2)Wp35 : (5)Çàïèñàííûå ÷åðåç ýòè êîîðäèíàòû óðàâíåíèÿ ñîñòî�ÿíèÿ äëÿ îáëàñòè np;e < 1 èìåþò ñëåäóþùèé âèä:np = 2fp8<:Xp 24nF (�(p))++ Xpz;�=�A�(p; pz)nF (��(p; pz))359=; ; (6)ne = 4fe8<: Xpz;p;�=�A(��)(p; pz)nF (��(p; pz))9=; : (7)Çäåñü fe;p = 1� 3ne;p=4.Êàê óæå áûëî îòìå÷åíî, íàèáîëåå àêòóàëüíîéñëåäóåò ñ÷èòàòü îáëàñòü, ãäå çàðÿä êàòèîíîâ Mn íåïðåâûøàåò åäèíèöû. Ïðè ýòîì ñîãëàñíî óðàâíåíèþýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè (1) íåîáõîäèìî ðàññìîòðåòüîáëàñòü 1 < np < 2, 6 < nd < 7, èëè 0 < ne < 1, ãäåne = nd � 6.Ñîîòâåòñòâåííî ýòîìó, çàïèøåì óðàâíåíèÿ ñîñòî�ÿíèÿ äëÿ îáëàñòè 0 < ne < 1, èëè 1 < np < 2:np = 1 + 2g2pfp8<:Xp 24nF (�(p))++ Xpz;�=�A�(p; pz)nF (��(p; pz))359=; ; (8)ne = 4fe8<: Xpz;p;�=�A(��)(p; pz)nF (��(p; pz))9=; ; (9)944



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ãåêñàãîíàëüíûõ äèáîðèäîâãäå òåïåðü fp = (2 + np)=12, à ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèéè íîðìàëüíûå êîîðäèíàòû çàâèñÿò îò ïðîèçâåäåíèÿg2pfp, ãäå g2p = 3=2 � ñóììà êâàäðàòîâ ãåíåàëîãè÷å�ñêèõ êîý��èöèåíòîâ:A�(p) = 12 241++ sign� r + vq(r+v)2+4g2pfpfd os2(pz=2)Wp35 ;Wp = 2t2 34p3 + 2Sp; (10)
Sp = os px + os px2 + p3py2 !++ os px2 � p3py2 ! ; v = fpg2pjtpj32 : (11)��(p; pz) = v2 + sign���s�r + v2 �2 + g2pfpfd os2 �pz2 �Wp � �;�(p) = �g2pfptpp3 + 2S(p)2 + "p: (12)Äëÿ ñîåäèíåíèÿ CrB2 íåîáõîäèìî ðàññìîòðåòüçàïîëíåíèå òîé æå px;y-îáîëî÷êè ýëåêòðîíîâ áîðà.Åñëè ââåñòè îáîçíà÷åíèå nz = nd� 4 êàê ÷èñëî ýëåê�òðîíîâ íà íåçàìêíóòîé (3z2�r2)-îáîëî÷êå õðîìà, òîäëÿ àêòóàëüíîé îáëàñòè 1 < nz < 2 èìååìnz = 1 ++ 2fz8<: Xpz;p;�=�A(��)(p; pz)nF (��(p; pz))9=; ; (13)
np = 1 + 2g2pfp8<:Xp 24nF (�(p))++ Xpz;�=�A�(p; pz)nF (��(p; pz))359=; ; (14)ãäå òåïåðü âåçäå âìåñòî fe �èãóðèðóåò fz = nz=2.

4. ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÈÒÍÀß ÍÅÓÑÒÎÉ×ÈÂÎÑÒÜÓñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàãíèòíîéíåóñòîé÷èâîñòè â îäíîïåòëåâîì ïðèáëèæåíèèëåãêî ïîëó÷èòü, åñëè çàìåòèòü, ÷òî â îáëàñòè0 < ne < 1 îäíî÷àñòè÷íûå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ n�eâõîäÿò â óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ÷åðåç êîíöåâîéìíîæèòåëü, êîòîðûé ðàâåí ñóììå ñðåäíèõ ÷èñåëçàïîëíåíèÿ ïóñòûõ è îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé:f�e = n0 + n�e ; (15)ïîýòîìó Æn�e = Æf�e .Òî÷íî òàê æå â îáëàñòè 1 < nz < 2 îäíî÷àñòè÷�ííûå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ n�z âõîäÿò â óðàâíåíèÿ ñî�ñòîÿíèÿ ÷åðåç êîíöåâîé ìíîæèòåëü, ðàâíûé ñóììåñðåäíèõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ äâîå÷íûõ ñîñòîÿíèé ñ íó�ëåâîé ñóììàðíîé ïðîåêöèåé ñïèíà:f�z = nII + n��z ; (16)ïîýòîìó Æn�z = �Æf�z .Ìîæíî òàêæå çàìåòèòü, ÷òî â îáëàñòè 1 < np < 2äâóõ÷àñòè÷íûå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ n�II âõîäÿò â óðàâ�íåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ÷åðåç êîìáèíàöèè êîíöåâûõ ìíî�æèòåëåé, g21f�1 +g22f�2 . Äâà êîíöåâûõ ìíîæèòåëÿ f�1;2âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ñóììû îäíî÷àñòè÷íûõ è äâóõ÷à�ñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé:f�1 = n�II + n�I ; f�2 = n0II + n��I : (17)Îòñþäà íàõîäèì âàðèàöèþ äâóõ÷àñòè÷íûõ ÷èñåë çà�ïîëíåíèÿ: Æn�II = Æf�1 + Æf�2 ; Æn0II = 0: (18)Äëÿ MnB2 ýòè ñîîòíîøåíèÿ ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòüóðàâíåíèÿÆn�e = Æf�e = ~KeÆf�e ++ feDe;pXk g2kÆf�k � feDe0ÆH; (19)Æn�II =Xk Æf�k == ~KpXk g2kÆf�k + g2pfpDp;eÆf�e � g2pfpDp0ÆH: (20)Çäåñü ââåäåíû óäîáíûå îáîçíà÷åíèÿ~Ke = Ke + feDe; ~Kp = Kp + g2pfpDp;g2p =Xk g2k = 32 : (21)6 ÆÝÒÔ, âûï. 5 945



�. Î. Çàéöåâ, Í. Â. Òåð�åõèíà ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001Êîý��èöèåíòûDp; Dp;e è Dd, De;p � âàðèàöèîííûåïðîèçâîäíûå îòKp èKe, êîòîðûå îïðåäåëåíû íèæå.Íåäîñòàþùåå óðàâíåíèå, ñâÿçûâàþùåå ìåæäóñîáîé âàðèàöèè îäíî÷àñòè÷íûõ è äâóõ÷àñòè÷íûõp-ñîñòîÿíèé, ïîëó÷àåì ñ ïîìîùüþ îïðåäåëåíèÿ äèà�ãîíàëüíûõ êîìïîíåíò îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðè�íà, çàïèñàííîé ñ ïîìîùüþ âñïîìîãàòåëüíûõ êîý���èöèåíòîâ bk; óäîâëåòâîðÿþùèõ óñëîâèþ îðòîãî�íàëüíîñòè: g1b1 + g2b2 = 0.Èñêîìîå ñîîòíîøåíèå, çàïèñàííîå â íóëü-ïåòëå-âîì ïðèáëèæåíèè, èìååò ñëåäóþùèé âèä (ñì. ðàáî�òû [4; 5℄):b1g1Æn�II = Kp (g1b1Æf�1 + g2b2Æf�2 ) : (22)Èñïîëüçóÿ óñëîâèå îðòîãîíàëüíîñòè, à òàêæå ñîîòíî�øåíèå (22), íàõîäèì ñâÿçü ìåæäó âàðèàöèÿìè êîí�öåâûõ ìíîæèòåëåé:Æf�1 (1�Kp) + Æf�2 (1 +Kp) = 0: (23)Óðàâíåíèÿ (19), (20), (22) è (23) ïîçâîëÿþò îïðåäå�ëèòü òðè íåçàâèñèìûõ âàðèàöèè êîíöåâûõ ìíîæè�òåëåé. Óñëîâèÿ ðàçðåøèìîñòè ýòîé ñèñòåìû óðàâíå�íèé ïðè ÆH = 0 ïîçâîëÿþò íàéòè óñëîâèå âîçíèê�íîâåíèÿ �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè (ne < 1,1 < np < 2):Kp(1�Kp)(1�Ke) = feKp(1�Kp)De ++ fpg2p(1�Ke)Dp�13 +Kp��� fpg2pfe�13 +Kp� (DpDe �Dp;eDe;p) : (24)Ïðè ýòîì fe = 1=(3Ke+1), fp = 1=(4�Kp), g2p = 3=2.Ïðè T = 0, êîãäà DeDp � Dp;eDe;p = 0, óäàåòñÿòàêæå íàéòè ïîïðàâêó, îòâå÷àþùóþ îäíîïåòëåâîìóïðèáëèæåíèþ äëÿ d-ýëåêòðîíîâ:Kp(1�Kp)(1�Ke) (1� Se) = feKp(1�Kp)De ++ g2pfp(1�Ke)�13 +Kp�Dp; (25)ãäåSe = ���"e = 1fe 8<:y�(y)"1+ sign(r+v) 1p1+sy2# �� 14 sign(r + v)s 1Zy x2�(x)dx(1 + sx2)3=29=; ; (26)ãäå â íàøåì ñëó÷àå �(y) = (4=�)p1� y2.

Ó÷åò îäíîïåòëåâûõ ïîïðàâîê äëÿ p-ýëåêòðîíîâïðèâîäèò ê âåñüìà ãðîìîçäêèì, ÷àñòè÷íî ñîêðàùà�þùèìñÿ ïîïðàâêàì, êîòîðûå íèæå íå ó÷èòûâàþòñÿ.Â ñëó÷àå CrB2, êîãäà 1 < nz < 2, 1 < np < 2,óñëîâèå �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè èìååò ñëå�äóþùèé âèä:KpKz(1�Kp) = g2pfpKzDp�13 +Kp�++ fzKp(1�Kp)Dz �� fzg2pfp�13 +Kp� (DpDz �Dp;zDz;p) : (27)Çäåñü K� = Xpz;p;�A(��)(p; pz)nF (��(p; pz)); (28)Kp = 12 8<:Xp 24nF (��(p))++ Xpz;�A�(p; pz)nF (��(p; pz))359=; ; (29)D� = ÆK�Æf� ; Dp = ÆKpÆ(g2fp) ;D�;p = ÆK�Æ(g2pfp) ; Dp;� = ÆKpÆf� ; (30)ãäå � = e èëè z.Â îáùåì ñëó÷àå óñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿ �åððî�ìàãíåòèçìà íàõîäèì ÷åðåç âàðèàöèè êîíöåâûõ ìíî�æèòåëåé, êîòîðûå âõîäÿò â óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, çà�ïèñàííûå â ïðèáëèæåíèè Õàááàðä I:np = [np℄ +Rpfp(Xp nF (��(p))++ Xpz;p;�A(��)� (p; pz)nF (��(p; pz))9=; ; (31)nz = [nz℄ ++Rzfz8<: Xpz;p;�A�(p; pz)nF (��(p; pz))9=; : (32)Çäåñü Rp;z � êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ([np;z℄+1)-÷àñ-òè÷íûõ ñîñòîÿíèé, fp;z � êîíöåâûå ìíîæèòåëè, êî�òîðûå îïðåäåëåíû äëÿ êàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èí�òåðâàëà è ñâåäåíû â òàáëèöó.946



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ãåêñàãîíàëüíûõ äèáîðèäîâÎáëàñòü g2p fp Kp np �p Rp0 < np < 1 1 4� 3np4 np4� 3np 4Kp1 + 3Kp 0 41 < np < 2 32 2 + np12 4(np � 1)2 + np 2(2 +Kp)4�Kp 13 32 < np < 3 32 6� np12 3(np � 2)6� np 6(1 +Kp)3 +Kp �43 43 < np < 4 1 3np � 84 4(np � 3)3np � 8 4(3� 2Kp)4� 3Kp �1 1Îáëàñòü g2z fz Kz nz �z Rz0 < nz < 1 1 2� nz2 nz2� nz 2Kz1 +Kz 0 21 < nz < 2 1 nz2 2� 2nz 22�Kz �1 1Óñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàãíåòèçìà äëÿîáëàñòè np;z < 1 íåòðóäíî ïîëó÷èòü ñ ïîìîùüþ ïðî�ñòîãî äè��åðåíöèðîâàíèÿ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ.Ïðè T = 0 îáùåå óðàâíåíèå äëÿ îïðåäåëåíèÿ ãðà�íèöû ïàðàìàãíèòíîé è �åððîìàãíèòíîé �àç èìååòñëåäóþùèé âèä:KpKz(1�Kp)(1�Kz)�LzKp(1�Kp)(�z+Kz)�� LpKz(1�Kz)(�p +Kp) = 0: (33)Ôèãóðèðóþùèå çäåñü �p;z � áåçðàçìåðíûå àìïëèòó�äû ðàññåÿíèÿ âûñîêîñïèíîâûõ âîçáóæäåíèé, âû÷èñ�ëåííûå äëÿ êàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà èç�ìåíåíèÿ ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ np;z, ïðèâåäåíûâ òàáëèöå, Lp = g2pfpDp, Lz = fzDz. Â ýòîé æå òàáëè�öå ïðåäñòàâëåíà ñâÿçü ìåæäó êîý��èöèåíòàìè Kp;zè ñðåäíèìè ÷èñëàìè çàïîëíåíèÿ. Äëÿ e-ýëåêòðîíîâèìååì òó æå òàáëèöó, íî ñ çàìåíîé èíäåêñà p íà e.�àññìîòðèì äâà ñëó÷àÿ.À) 0 < nz < 1, �z = 0 è d-ïîäñèñòåìà ðåçîíèðóåòìåæäó ïóñòûìè è îäíî÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè. Âêà÷åñòâå óñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàãíåòèçìàïîëó÷àåì ñîîòíîøåíèåKp(1�Kp)(1�Kz) = fzDzKp(1�Kp) ++ g2pfpDp(1�Kz)(�p +Kp): (34)Îíî áûëî èñïîëüçîâàíî ïðè èçó÷åíèè MnB2 (êîãäà1 < np < 2, �p = 1=3, Kz ! Ke < 1).

B) 1 < nz < 2, �z = �1, à d-ïîäñèñòåìà ðåçîíè�ðóåò ìåæäó îäíî÷àñòè÷íûìè è äâóõ÷àñòè÷íûìè ñî�ñòîÿíèÿìè. Â êà÷åñòâå óñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿ �åð�ðîìàãíåòèçìà ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå ñîîòíîøåíèå:KpKz(1�Kp) = �fzDzKp(1�Kp) ++ g2pfpDpKz(�p +Kp): (35)Âòîðîé ñëó÷àé èìååò îòíîøåíèå ê ñîåäèíåíèþ CrB2,êîãäà 1 < np < 2.5. ÔÀÇÎÂÀß ÄÈÀ��ÀÌÌÀÍàèáîëåå îáùåå ñâîéñòâî ñèñòåì ñ áåñêîíå÷íûìõàááàðäîâñêèì îòòàëêèâàíèåì ñîñòîèò â òîì, ÷òîïðè ìàëîì ÷èñëå âîçáóæäåíèé àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿâîçáóæäåíèé ñ ïðîòèâîïîëîæíûìè ïðîåêöèÿìè ñïè�íîâ ÿâëÿåòñÿ ïîëîæèòåëüíîé, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò òåí�äåíöèè ê �åððîìàãíåòèçìó. Â ñëó÷àå MnB2 ýòîìóîáñòîÿòåëüñòâó îòâå÷àþò ïîëîæèòåëüíûå çíà÷åíèÿâåëè÷èí De è Dp êàê ïðè çàïîëíåíèè íèæíåé ãèáðè�äèçîâàííîé ïîäçîíû, òàê è ïðè çàïîëíåíèè íèæíåéïîëîâèíû ïîäçîíû áîðà.Ñðàâíåíèå ïðàâîé ÷àñòè (34) è (35) ïîêàçûâàåò,÷òî â îáëàñòÿõ, ãäå âåëè÷èíû De, Dz è Dp èìåþòîäèíàêîâûå çíàêè, â ñëó÷àå CrB2 èìååò ìåñòî ñóùå�ñòâåííàÿ êîìïåíñàöèÿ.Íåïîñðåäñòâåííûå âû÷èñëåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òîèìåííî â òîé îáëàñòè, ãäå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ nz è947 6*
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0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.01.001.011.021.031.041.05
ne

np
Az = 1

CBA1A0�èñ. 3. Ìàãíèòíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà ïðè T = 0è â îáëàñòè ìàëûõ np � 1. Ôåððîìàãíèòíûå îáëà-ñòè çàøòðèõîâàíû, z = 1 � ãðàíèöà íà÷àëà çàïîë-íåíèÿ p-ïîäçîíû áîðà; A0 � �åððîìàãíèòíàÿ îá-ëàñòü, íóëü-ïåòëåâîå ïðèáëèæåíèå; A1 � �åððîìàã-íèòíàÿ îáëàñòü, îäíîïåòëåâîå ïðèáëèæåíèå; B ��åððîìàãíèòíàÿ îáëàñòü; C � ëèíèÿ ýëåêòðîíåé-òðàëüíîñòènp ñâÿçàíû ÷åðåç ñîîòíîøåíèå ýëåêòðîíåéòðàëüíî�ñòè 2np + nz = 4, êîý��èöèåíòû Dp è Dz èìåþòîäèíàêîâûé ïîðÿäîê âåëè÷èíû, à óðàâíåíèå (35) íåèìååò ðåøåíèé.Îòñþäà ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ñîåäèíåíèå CrB2ïðè ëþáûõ òåìïåðàòóðàõ îñòàåòñÿ ïàðàìàãíèòíûì.Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè â Ïðèëîæåíèè ðàññìîò�ðåí ÷àñòíûé ñëó÷àé, ïðè êîòîðîì ýíåðãèÿ ïåðåñêî�êà âäîëü ñëîåâ áîðà ðàâíà ýíåðãèè ïåðåñêîêà ìåæäóáëèæàéøèìè ñëîÿìè áîðà è ìàðãàíöà: tp = t.Ïðè T = 0 âìåñòî íåçàâèñèìûõ ïàðàìåòðîâ"p è "e èñïîëüçóåì ïåðåìåííûå y = p", s == 4g2pfpfdt2=(r + v)2, ãäå v = g2pfptp, r = "p � "e.Ñíà÷àëà ðàññìîòðèì îáëàñòü ýíåðãèé, ãäå çàïîë�íÿåòñÿ íèæíÿÿ ãèáðèäèçîâàííàÿ ïîäçîíà, â òî âðå�ìÿ êàê ïîäçîíà áîðà îñòàåòñÿ ïóñòîé.Êàê ñëåäóåò èç ðèñ. 3, â ýòèõ óñëîâèÿõ �åððî�ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå ñóùåñòâóåò â âåñüìà óçêîéîáëàñòè îòêëîíåíèÿ ÷èñëà p-ýëåêòðîíîâ îò åäèíèöû(îáëàñòü A0).Ñ óâåëè÷åíèåì ýíåðãèè ïðîèñõîäèò áûñòðîåóìåíüøåíèå âåëè÷èíû Dp, òàê ÷òî ñèñòåìà îñòà�åòñÿ ïàðàìàãíèòíîé (îáëàñòü A) äî òåõ ïîð, ïîêàíàðÿäó ñ çàïîëíåíèåì íèæíåé ïîäçîíû íå íà÷íåòñÿçàïîëíåíèå áîðîâîé ïîäçîíû (îáëàñòü B).Êàê âèäíî íà ðèñ. 4, ëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíî�ñòè MnB2 ïåðåñåêàåò äîñòàòî÷íî øèðîêóþ îáëàñòü�åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ, ãäå ïðîèñõîäèò îä�íîâðåìåííîå çàïîëíåíèå íèæíåé ãèáðèäèçîâàííîé èïîäçîíû áîðà. Ó÷åò îäíîïåòëåâûõ ïîïðàâîê ïðèâî�

äèò ê ðàñøèðåíèþ âîçìîæíîé îáëàñòè ñóùåñòâîâà�íèÿ �åððîìàãíåòèçìà, ñì. ðèñ. 4á.Ôåððîìàãíèòíàÿ îáëàñòü, ïîëó÷åííàÿ âíóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè è èçîáðàæåííàÿíà ðèñ. 4a, çàíèìàåò çíà÷èòåëüíî ìåíüøóþ ÷àñòü�àçîâîé äèàãðàììû, îäíàêî â îáîèõ ñëó÷àÿõëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè MnB2 ïåðåñåêàåò�åððîìàãíèòíóþ îáëàñòü â äîñòàòî÷íî øèðîêîé åå÷àñòè.Êàê âèäíî íà ðèñ. 3 è 4, îáëàñòü �åððîìàãíèòíîéíåóñòîé÷èâîñòè íàõîäèòñÿ â îáëàñòè ìàëîãî ÷èñëàâîçáóæäåíèé êàê äëÿ p-, òàê è äëÿ e-âîçáóæäåíèé.Ëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè MnB2 ïåðåñåêàåò�åððîìàãíèòíóþ ÷àñòü �àçîâîé äèàãðàììû â äîñòà�òî÷íî øèðîêîé îáëàñòè, êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò îäíî�âðåìåííîìó çàïîëíåíèþ íèæíåé ãèáðèäèçîâàííîé èøèðîêîé p-ïîäçîíû áîðà.Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷àåì êà÷åñòâåííîå îáú�ÿñíåíèå ñóùåñòâîâàíèÿ �åððîìàãíåòèçìà MnB2 �åäèíñòâåííîãî �åððîìàãíèòíîãî äèáîðèäà.6. ÂÛÂÎÄÛÂ îáîèõ ñîåäèíåíèÿõ, CrB2 è MnB2, p-ýëåêòðîíûðåçîíèðóþò ìåæäó îäíî÷àñòè÷íûìè (S = 1=2) èòðèïëåòíûìè (S = 1) äâóõ÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿ�ìè. Ïî ýòîé ïðè÷èíå CrB2 èìååò äîñòàòî÷íî áîëü�øóþ âîñïðèèì÷èâîñòü, à MnB2 îêàçûâàåòñÿ �åððî�ìàãíèòíûì âî âñåé îáëàñòè ïî ÷èñëàì np, äëÿ êîòî�ðûõ àìïëèòóäà p�p-ðàññåÿíèÿ îêàçûâàåòñÿ ïîëîæè�òåëüíîé.×òî æå êàñàåòñÿ ãèáðèäèçîâàííûõ p�d-âîçáóæäå-íèé, òî äëÿ MnB2 è CrB2 èõ âçàèìîäåéñòâèÿ èìåþòñîâåðøåííî ðàçëè÷íûé õàðàêòåð.Äëÿ MnB2 â îáëàñòè ìàëûõ ne àìïëèòóäà ðàñ�ñåÿíèÿ ãèáðèäèçîâàííûõ âîçáóæäåíèé ïîëîæèòåëü�íà, òàê ÷òî ïðè ìàëûõ np è ne àìïëèòóäû ðàññåÿ�íèÿ ñêëàäûâàþòñÿ è �åððîìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèåñóùåñòâóåò â äîñòàòî÷íî øèðîêîé îáëàñòè ïåðåìåí�íûõ np è ne, ïåðåñåêàþùåé ëèíèþ ýëåêòðîíåéòðàëü�íîñòè 2np + ne = 3, ñì. ðèñ. 4á.Â ñëó÷àå CrB2, ãäå îäíîâðåìåííî ñ p-ýëåêòðî-íàìè ïðîèñõîäèò çàïîëíåíèå âåðõíåé ïîëîâèíûõàááàðäîâñêîé ïîäçîíû (3z2 � r2)-ýëåêòðîíîâ, ïðèìàëûõ nz � 1 àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ èìååò îòðè�öàòåëüíûé çíàê. Ïîýòîìó ïðè ìàëûõ np è nz � 1ïðîèñõîäèò ñóùåñòâåííàÿ êîìïåíñàöèÿ ïîëíîéàìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ, à â îáëàñòè ïåðåñå÷åíèÿ ñëèíèåé ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè 2np + nz = 4 ñèñòåìàîñòàåòñÿ ïàðàìàãíèòíîé.948
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z = 1 z = 1�èñ. 4. Ìàãíèòíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ MnB2 ïðè T = 0; C � ëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè: a � íóëü-ïåòëåâîåïðèáëèæåíèå; á � îäíîïåòëåâîå ïðèáëèæåíèåÍàñòîÿùàÿ ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîéïîääåðæêå �îññèéñêîãî �îíäà �óíäàìåíòàëüíûõèññëåäîâàíèé (ïðîåêò 98-02-17388).Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ�àññìîòðèì ñïåöèàëüíûé ñëó÷àé, êîãäà èíòåãðà�ëû ïåðåñêîêà âäîëü ñëîåâ áîðà ïî àáñîëþòíîé âå�ëè÷èíå ðàâíû èíòåãðàëàì ïåðåñêîêà ìåæäó ñëîÿìèìàðãàíöà è áîðà, êîòîðûå íèæå áóäóò ïîëîæåíû ðàâ�íûìè åäèíèöå.Â ýòîì ñëó÷àå v = g2pfp, à âåëè÷èíà r âûðàæàåòñÿ÷åðåç s ñ ïîìîùüþ ñëåäóþùåãî ñîîòíîøåíèÿ:r = �v + sign(r + v)2rg2pfpfes ;òàê ÷òî ��p = v2 � jr + vj2 p1 + sy2 � �;�p = r2 � vz � �: (Ï.1)Ïàðàìåòð s, ââåäåííûé âìåñòî ýíåðãåòè÷åñêîé ðàç�íîñòè r, èçìåíÿåòñÿ â ïðåäåëàõ îò íóëÿ äî áåñêîíå÷�íîñòè è �àêòè÷åñêè îïðåäåëÿåò ðàñùåïëåíèå ýíåð�ãåòè÷åñêèõ ïîäçîí.Âåëè÷èíû y è z èçìåíÿþòñÿ îò íóëÿ äî åäèíèöûè îïðåäåëÿòñÿ ïîëîæåíèåì óðîâíÿ Ôåðìè âíóòðè çî�íû Áðèëëþýíà.Ñëó÷àé A: r > v, 0 < s < 0:68Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ íèçøåé ÿâëÿåòñÿ ïîäçîíà ��s ,çàïîëíåíèå êîòîðîé ïðîèñõîäèò íåçàâèñèìî îò ñëå�äóþùåé p-ïîäçîíû áîðà.

A 1. Â ýòèõ óñëîâèÿõ ïðè +v=2�jr+vjp1 + s=2 << � < v=2� jr + vj=2 èìååì ñëåäóþùåå:Kp = 12J�s (y; 1); Ke = J+s (y; 1);� = v2 � 12 jr + vjp1 + sy2: (Ï.2)Çäåñü è íèæå ââåäåíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:J�s (y; 1) = 12 1Zy �(x)dx�1� 1p1 + sx2� ;�(x) = 4�p1� x2:Êîý��èöèåíòû, âõîäÿùèå â óñëîâèå ïîÿâëåíèÿ �åð�ðîìàãíåòèçìà, ïîëó÷àåì ñ ïîìîùüþ äè��åðåíöèðî�âàíèÿ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ:feDee = � sign(r + v) s2� J 0(y; 1) ++ y�p1� y2 "1 + sign(r + v)p1 + sy2 # ; (Ï.3)g2pfpDpp = s sign(r + v)2� J 0(y; 1)�� 241� sign(r + v)ssg2pfpfe 35++yp1�y22� 241� sign(r+v)qsg2pfppfe �1+ sign(r+v)p1+sy2�35�� "1� sign(r + v)p1 + sy2 # ; (Ï.4)949



�. Î. Çàéöåâ, Í. Â. Òåð�åõèíà ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001Se = 1�fe (sign(r + v)yp1� y2 "1 + sign(r + v)p1 + sy2 #�� sign(r + v)sJ 0(y; 1)) : (Ï.5)Â íàøåì ñëó÷àåg2p = 32 ; fp = 14�Kp ; fe = 11 + 3Ke ;J 0(y; 1) = 1Zy x2p1� x2(1 + sx2)3=2 dx: (Ï.6)Âîçíèêàþùèå çäåñü èíòåãðàëû ñâîäÿòñÿ ê ýëëèï�òè÷åñêèì, ïîñëå ÷åãî ìàøèííûå âû÷èñëåíèÿ ïîç�âîëÿþò îïðåäåëèòü �àçîâóþ êðèâóþ. �àññìîòðå�íû äâà âàðèàíòà: íóëü-ïåòëåâîå è îäíîïåòëåâîå (ïîd-ýëåêòðîíàì) ïðèáëèæåíèÿ, ñì ðèñ. 4.Íà ðèñóíêå 3 çàøòðèõîâàííûå îáëàñòè ñîîò�âåòñòâóþò îáëàñòÿì �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî�÷åíèÿ. Ôåððîìàãíèòíàÿ îáëàñòü, ïîëó÷åííàÿ âíóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè (A0), íàõîäèòñÿ âíó�òðè îáëàñòè A1, ãðàíèöà êîòîðîé ðàññ÷èòàíà âîäíîïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè.Ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî ëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíî�ñòè ïåðåñåêàåò îáëàñòü A ïðè áîëüøèõ ýíåðãèÿõ, êî�ãäà �åððîìàãíèòíàÿ íåóñòîé÷èâîñòü íå âîçíèêàåò.A 2. Â óñëîâèÿõ, êîãäà r=2 � v < � < r=2,ïðîèñõîäèò çàïîëíåíèå øèðîêîé íåãèáðèäèçîâàííîép-ïîäçîíû. Äëÿ íåå âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå �åððîìàã�íåòèçìà, îäíàêî ëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè ýòóîáëàñòü íå ïåðåñåêàåò.Ñëó÷àé B: 0 < r < v, 0:68 < s < 2:47Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ íèçøåé ÿâëÿåòñÿ íèæíÿÿ��s -ïîäçîíà, îäíàêî, íà÷èíàÿ ñ íåêîòîðîãî çíà÷åíèÿõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, åå çàïîëíåíèå ïðîèñõîäèòîäíîâðåìåííî ñ p-çîíîé áîðà.Âåðõíèé êðàé ýòîé ïîäçîíû ðàñïîëîæåí âûøå ïî�òîëêà íèæíåé ãèáðèäèçîâàííîé ïîäçîíû.B 1. Â óñëîâèÿõ, êîãäà v=2�(r+v)p1 + s=2 < � << r=2 � v, ïðîèñõîäèò çàïîëíåíèå íèæíåé ãè�áðèäèçîâàííîé ïîäçîíû. Ýòîò ñëó÷àé ïðàêòè÷åñêèíå îòëè÷àåòñÿ îò ñëó÷àÿ A1. Ïî ýòîé ïðè÷èíåâ íóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè íàõîäèì óçêóþ îá�ëàñòü, ïðèìûêàþùóþ ê ëèíèèKp = 0 èëè np = 1, êî�òîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ïðîäîëæåíèåì ñîîòâåòñòâóþùåé îá�ëàñòè, îòíîñÿùåéñÿ ê ñëó÷àþ A1.Âû÷èñëåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî â îäíîïåòëåâîìïðèáëèæåíèè âñÿ îáëàñòüB1 îêàçûâàåòñÿ �åððîìàã�íèòíîé.

B 2. Â óñëîâèÿõ, êîãäà r=2�v < � < v=2�jr+vj=2ïðîèñõîäèò îäíîâðåìåííîå çàïîëíåíèå ��s - è p-ïîä-çîí:Kp = 12J�s (y; 1) + 12Jp(z; 1); Kd = J+s (y; 1): (Ï.7)Ïåðåìåííûå y è z ñâÿçàíû ìåæäó ñîáîé è ñ õèìè÷å�ñêèì ïîòåíöèàëîì ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèÿ� = v2 � jr + vj2 p1 + sy2 = r2 � zv;z = r2v � 12 + jr + vj2v p1 + sy2; 0 < y < y�: (Ï.8)ßâíóþ çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû z îò y íàõîäèì ÷åðåçîïðåäåëåíèå âåëè÷èíJp(z; 1) = 1Zz [�p(x)℄dx = 1� z;Kp = 12J�s (y; 1) + 12Jp(z; 1) = ~Kp + 1� z2 : (Ï.9)Êîìáèíèðóÿ ýòî ñîîòíîøåíèå ñ óñëîâèåì ðàâåíñòâàõèìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ è óñëîâèåì v = fp; ïîëó÷à�åì óðàâíåíèå äëÿ âåëè÷èíû z:(1+z)2 = fd3s �7�2 ~Kp+z��p1+sy2+1�2 ; (Ï.10)îòêóäà íàõîäèìz = �1 +B +qB(B + 12� 4 ~Kp);ãäå B = �p1 + sy2 + 1�26s(1 + 3Kd) ;~Kp = 12J�s (y; 1); (Ï.11)ïðè ýòîì âåëè÷èíà z äîëæíà áûòü ïîëîæèòåëüíîé èíå äîëæíà ïðåâûøàòü åäèíèöû.Â ïåðåìåííûõ (s; y) ñîîòâåòñòâóþùèå ãðàíèöûìîæíî îïðåäåëèòü èç ñîîòíîøåíèÿ (Ï.8), ãäå ïîëî�æåíî z = 0 èëè z = 1. Ïðè ýòîì óñëîâèå z = 1îòâå÷àåò íà÷àëó, à z = 0 êîíöó çàïîëíåíèÿ ïîäçîíûáîðà.Êîý��èöèåíòû, âõîäÿùèå â óñëîâèå ïîÿâëåíèÿ�åððîìàãíåòèçìà, íàõîäèì ñ ïîìîùüþ äè��åðåíöè�ðîâàíèÿ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ:feDee = � sign(r + v) s� J 0(y; 1) ++ 1�yp1� y2 "1 + sign(r + v)p1 + sy2 # ;950



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ãåêñàãîíàëüíûõ äèáîðèäîâg2pfpDpp = z2 + sign(r + v) s2�J 0(y; 1)�� 241� sign(r + v)ssg2pfpfe 35++ yzp1� y22�(1 + z) "1� sign(r + v)p1 + sy2 # ;Se = 1�fe (sign(r+v)yp1�y2 "1+sign(r+v)p1+sy2 #�� sign(r + v)sJ 0(y; 1)) : (Ï.12)Ýòè êîý��èöèåíòû íåîáõîäèìî ïîäñòàâèòü âóñëîâèå �åððîìàãíåòèçìà, ïîñëå ÷åãî ïîëó÷èì�àçîâóþ êðèâóþ. Âû÷èñëåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òîâ íóëü-ïåòëåâîì è îäíîïåòëåâîì ïðèáëèæåíèÿõãðàíèöà �åððîìàãíèòíîé �àçû ïðîõîäèò âíóòðèîáëàñòè B 2.Ñëó÷àé C: �v < r < 0, 24 > s > 2:47Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ íèçøåé ÿâëÿåòñÿ íèæíÿÿ��s -ïîäçîíà, îäíàêî, íà÷èíàÿ ñ íåêîòîðîãî çíà÷åíèÿõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, åå çàïîëíåíèå ïðîèñõîäèòîäíîâðåìåííî ñ p-çîíîé áîðà.Íèæíèé êðàé ýòîé p-ïîäçîíû ðàñïîëîæåí âûøåýíåðãåòè÷åñêîãî ìèíèìóìà íèæíåé ��s -ïîäçîíû.Âåðõíèé êðàé p-ïîäçîíû áîðà ðàñïîëîæåí íèæåïîòîëêà íèæíåé ��s -ïîäçîíû.Ñ 1. Â óñëîâèÿõ, êîãäà v=2�(r+v)p1 + s=2 < � << r=2 � v, ïðîèñõîäèò çàïîëíåíèå íèæíåé ãèáðèäè�çîâàííîé ïîäçîíû:Kp = 12J�s (y; 1); Kd = J+s (y; 1);� = v2 � jr + vj2 p1 + sy2: (Ï.13)Ïîñëåäíåå óñëîâèå îïðåäåëÿåò ñâÿçü âåëè÷èíû yè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Ïðè ýòîì ïàðàìåòð yèçìåíÿåòñÿ â îãðàíè÷åííîé îáëàñòè, y� < y << 1, ãäå âåëè÷èíà y� îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëîâèÿv=2� jr + vjp1 + sy2�v=2 = r=2� v.Ñëó÷àé C1 îòëè÷àåòñÿ îò A1 è B1 òîëüêî òåì,÷òî â ïåðåìåííûõ nd è ne óçêàÿ �åððîìàãíèòíàÿîáëàñòü çàêàí÷èâàåòñÿ â òî÷êå (0; 0), êîòîðàÿ ñîîò�âåòñòâóåò s = 24, ñì. ðèñ. 3.Íà ðèñóíêå 3 èçîáðàæåíà êðèâàÿ, ñîîòâåòñòâó�þùàÿ óñëîâèþ z = 1, ãäå íà÷èíàåòñÿ çàïîëíåíèå

ïîäçîíû áîðà è ïðîäîëæàåòñÿ çàïîëíåíèå íèæíåéãèáðèäèçîâàííîé ïîäçîíû. Âíóòðè ýòîé îáëàñòè âû�ïîëíÿåòñÿ óñëîâèå �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòèäàæå â íóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè.Ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî ãðàíèöà �åððîìàãíèòíîéîáëàñòè ïåðåñåêàåò ãðàíèöó íà÷àëà çàïîëíåíèÿp-ïîäçîíû, âíóòðè êîòîðîé ñóùåñòâóåò �åððîìàã�íèòíîå óïîðÿäî÷åíèå çà ñ÷åò àìïëèòóäû îáìåííîãîðàññåÿíèÿ.Â îäíîïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè âñÿ îáëàñòü C1îñòàåòñÿ �åððîìàãíèòíîé.Ñ 2. Â óñëîâèÿõ, êîãäà r=2�v < � < v=2�jr+vj=2,ïðîèñõîäèò îäíîâðåìåííîå çàïîëíåíèå ��s - è p-ïîä-çîí áîðà:Kp = 12J�s (y; 1)+ 12Jp(z; 1); Kd = J+s (y; 1): (Ï.14)Âñå çàâèñèìîñòè äëÿ ýòîãî ñëó÷àÿ ñîâïàäàþò ñî ñëó�÷àåì B2, ñì. �îðìóëû (Ï.7)�(Ï.11).Â îäíîïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè ÷àñòü ãðàíè÷íîé�àçîâîé êðèâîé, îòíîñÿùåéñÿ ê äàííîìó ñëó÷àþ, ïå�ðåñåêàåò ëèíèþ ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè MnB2.Àíàëèçèðóÿ ðèñ. 3 è 4, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî âäàííîé îáëàñòè ëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè ïðîõî�äèò âíóòðè �åððîìàãíèòíîé îáëàñòè.Ôåððîìàãíèòíàÿ îáëàñòü, ïîëó÷åííàÿ âíóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè, íàõîäèòñÿ öåëè�êîì âíóòðè �åððîìàãíèòíîé îáëàñòè, êîòîðàÿîïðåäåëåíà èç îäíîïåòëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ.Ñëó÷àé D: �v < r < 0, 24 < s < +1Çäåñü íèçøåé ÿâëÿåòñÿ øèðîêàÿ p-ïîäçîíà, êîòîðàÿçàïîëíÿåòñÿ íåçàâèñèìî îò ãèáðèäèçîâàííûõ ïîä�çîí.D 1. Â óñëîâèÿõ, êîãäà�v+r=2 < � < v=2�(r+v)��p1 + s=2, èìååì ñëåäóþùåå:Kp = 12Jp(z; 1); Kd = 0; � = r2 � zv: (Ï.15)Ïîñëåäíåå óñëîâèå îïðåäåëÿåò ñâÿçü âåëè÷èíû z èõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà.Çàïîëíÿåòñÿ òîëüêî ïîäçîíà áîðà, òàê ÷òî çäåñüKe = 0, ò. å. nd = 6, à ÷èñëî p-ýëåêòðîíîâ èçìåíÿåò�ñÿ îò 1 äî íåêîòîðîãî êîíå÷íîãî çíà÷åíèÿ. Óñëîâèå�åððîìàãíåòèçìà âûïîëíÿåòñÿ óæå äëÿ ìàëîãî ÷èñ�ëà âîçáóæäåíèé. Ïðè np = 1 âñå p-ýëåêòðîíû íàõî�äÿòñÿ â ñîñòîÿíèè ñî ñïèíîì 1/2, à ïðè âîçðàñòàíèènp ïîÿâëÿþòñÿ íîâûå ñîñòîÿíèÿ ñî ñïèíîì 1. Òàêèìîáðàçîì, ñ ñàìîãî íà÷àëà ñèñòåìà èìååò òåíäåíöèþê �åððîìàãíèòíîìó óïîðÿäî÷åíèþ.Â äàííîì ñëó÷àå Kd = Dee = Dep = Dpe = 0,951



�. Î. Çàéöåâ, Í. Â. Òåð�åõèíà ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001Kp = 12(1� z); g2pfpDpp = z2 : (Ï.16)Îòñþäà çàêëþ÷àåì, ÷òî �åððîìàãíèòíàÿ íåóñòîé�÷èâîñòü ñóùåñòâóåò äëÿ âñåõ 1 > z > 0:47 èëè0 < Kp < 0:27.D 2. Â óñëîâèÿõ, êîãäà v=2� (r + v)=2 < � < r=2,ïðîèñõîäèò îäíîâðåìåííîå çàïîëíåíèå ��s -ïîäçîíû èp-ïîäçîíû áîðà:Kp = 12J�s (y; 1)+ 12Jp(z; 1); Kd = J+s (y; 1): (Ï.17)Ýòî è âñå îñòàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ ñîâïàäàþò ñ(Ï.7)�(Ï.12).Â íóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè êðèâàÿ âîçíèêíî�âåíèÿ �åððîìàãíåòèçìà íà÷èíàåòñÿ ïðè áåñêîíå÷�íîì çíà÷åíèè ïàðàìåòðà s è y = 1, ÷òî ñîîòâåòñòâóåòKd = 0 è Kp = 0:21, ñì. ðèñ. 4à, ãäå èçîáðàæåíà âñÿêðèâàÿ íóëü-ïåòëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ.Ñëó÷àé E: b < �rv, r < �v, s > 21=4 = 5:25Çäåñü íèçøåé ÿâëÿåòñÿ øèðîêàÿ p-ïîäçîíà, êî�òîðàÿ çàïîëíÿåòñÿ íåçàâèñèìî îò ãèáðèäèçîâàííûõïîäçîí.E 1. Â óñëîâèÿõ, êîãäà�v+r=2 < � < v=2+(r+v)��p1 + s=2, èìååì ñëåäóþùåå:Kp = 12Jp(z; 1); Kd = 0; � = r2 � zv: (Ï.18)Ïîñëåäíåå óñëîâèå îïðåäåëÿåò ñâÿçü âåëè÷èíû z èõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà.Ýòîò ñëó÷àé íå îòëè÷àåòñÿ îò D 1: nd = 0,0:21 < np < 1=2, �åððîìàãíèòíàÿ îáëàñòü çàêëþ�÷åíà â óçêîì èíòåðâàëå 0:21 < np < 0:27.E 2. Â óñëîâèÿõ, êîãäà v=2� jr + vj=2 < � < r=2,ïðîèñõîäèò îäíîâðåìåííîå çàïîëíåíèå ��s -ïîäçîíû èp-ïîäçîíû áîðà:Kp = 12J+s (y; 1)+ 12Jp(z; 1); Kd = J�s (y; 1): (Ï.19)Çäåñü ïðîèñõîäèò ïåðåêðûòèå íèæíåé è øèðîêîép-ïîäçîí. Ïàðàìåòðû z è y ñâÿçàíû ìåæäó ñîáîé ñî�îòíîøåíèåì� = v2 � jr + vj2 p1 + sy2 = r2 � vz: (Ï.20)Ïîñëåäíåå óñëîâèå îïðåäåëÿåò ñâÿçü âåëè÷èí y; z èõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. ßâíóþ çàâèñèìîñòü âåëè�÷èíû z îò y íàõîäèì ÷åðåç îïðåäåëåíèå âåëè÷èí

Jp(z; 1) = 1Zz [�p(x)℄dx = 1� z;Kp = 12J+s (y; 1) + 12Jp(z; 1) = ~Kp + 1� z2 : (Ï.21)Êîìáèíèðóÿ ýòî ñîîòíîøåíèå ñ óñëîâèåì ðàâåíñòâàõèìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ è óñëîâèåì v = fp; ïîëó÷à�åì óðàâíåíèå äëÿ âåëè÷èíû z:(1+z)2 = fd3s �7�2 ~Kp+z��p1+sy2�1�2 ; (Ï.22)îòêóäà íàõîäèìz = �1 + C +qC(C + 12� 4 ~Kp);ãäå C = �p1 + sy2 � 1�26s(1 + 3Kd) ; (Ï.23)~Kp = 12J+s (y; 1):Ïðè ýòîì âåëè÷èíà z äîëæíà áûòü ïîëîæèòåëüíîé èíå äîëæíà ïðåâûøàòü åäèíèöó. Â ýòîé îáëàñòè �åð�ðîìàãíèòíàÿ íåóñòîé÷èâîñòü íå îáíàðóæèâàåòñÿ íèïðè êàêèõ óñëîâèÿõ.Ïðè èñïîëüçîâàíèè íóëü-ïåòëåâîãî ïðèáëèæå�íèÿ â ýòîé îáëàñòè �åððîìàãíèòíàÿ íåóñòîé÷èâîñòüíå îáíàðóæèâàåòñÿ.Ïîëó÷åííàÿ â îäíîïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè �àçî�âàÿ êðèâàÿ íà÷èíàåòñÿ ïðè òåõ æå ïàðàìåòðàõ è âòîé æå òî÷êå s = 1, y = 1 èëè Kd = 0, Kp = 0:21.Äàëåå �àçîâàÿ êðèâàÿ îòêëîíÿåòñÿ îò ëèíèè, îòâå�÷àþùåé s = 1, à çàòåì ïåðåñåêàåò åå ïðè y = 0:91èëè â òî÷êå Kd = 0:02, Kp = 0:32.Âñÿ êðèâàÿ îäíîïåòëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ èçîáðà�æåíà íà ðèñ. 4á.Ñëó÷àé F: 0 < s < 21=4, r < �vÇäåñü íèçøåé ÿâëÿåòñÿ øèðîêàÿ p-ïîäçîíà, êî�òîðàÿ çàïîëíÿåòñÿ íåçàâèñèìî îò ãèáðèäèçîâàííûõïîäçîí.F 1. Â óñëîâèÿõ, êîãäà �v+ r=2 < � < r=2, èìååìñëåäóþùåå:Kp = 12Jp(z; 1); Kd = 0; � = r2 � zv: (Ï.24)Ïîñëåäíåå óñëîâèå îïðåäåëÿåò ñâÿçü âåëè÷èíû z èõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà.952



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ãåêñàãîíàëüíûõ äèáîðèäîâÝòîò ñëó÷àé íå îòëè÷àåòñÿ îò D1: nd = 0,0:21 < np < 1=2, �åððîìàãíèòíàÿ îáëàñòü çàêëþ�÷åíà â óçêîì èíòåðâàëå 0:21 < np < 0:27.F 2. Â óñëîâèÿõ, êîãäà v=2+ (r+ v)p1 + sy2=2 << �v=2 + (r + v)=2, ïðîèñõîäèò çàïîëíåíèå íèæíåéãèáðèäèçîâàííîé ïîäçîíû.Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî â ýòèõ óñëîâèÿõ ñèñòåìàîñòàåòñÿ ïàðàìàãíèòíîé ïðè ëþáîì çíà÷åíèè õèìè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà è ïðè âñåõ òåìïåðàòóðàõ.
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