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ÎÁ ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒßÕ ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÇÌÀÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÍÛÕ ÑÏËÀÂÎÂ �ÅÉÑËÅ�À�. Î. Çàéöåâ�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÍ. Â. Òåðåõèíà�îñóäàðñòâåííûé íàó÷íûé öåíòð ¾ÍÈÈòåïëîïðèáîð¿129085, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 31 ìàÿ 2001 ã.Èçó÷àåòñÿ ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñîåäèíåíèé Cu2MnA, Ni2MnA, Pd2MnA, Co2MnAè Fe2FeA, èìåþùèõ êóáè÷åñêóþ ðåøåòêó, ñ àíèîíàìè íåïåðåõîäíûõ ýëåìåíòîâ A = Al, In, Ge, As, Sn,Si, Sb. �àññìîòðåíèå âåäåòñÿ â ðàìêàõ îáîáùåííîé ìîäåëè Õàááàðäà ñ áåñêîíå÷íîé ýíåðãèåé ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî îòòàëêèâàíèÿ â îäíîì è òîì æå àòîìå. Ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ ñïèíîâîé ìàã-íèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè, èç êîòîðûõ îïðåäåëåíû óñëîâèÿ �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè è ïîñòðîåíà�àçîâàÿ äèàãðàììà ñóùåñòâîâàíèÿ �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ.PACS: 75.50.-y, 75.50.Bb, 81.30.Bx1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåì ñîîáùåíèè óñòàíàâëèâàåòñÿ âîç�ìîæíîñòü âîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé�÷èâîñòè óïîðÿäî÷åííûõ ñîåäèíåíèé Me2MnA â çàâè�ñèìîñòè îò ñòåïåíè çàïîëíåíèÿ d- è p-îáîëî÷åê êà�òèîíîâ ïåðåõîäíûõ àíèîíîâ (Me) íåïåðåõîäíûõ ýëå�ìåíòîâ (A).Ñîîòâåòñòâóþùèå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ ne, nd è npñâÿçàíû ñî ñðåäíèì ÷èñëîì d-ýëåêòðîíîâ â îáîëî÷�êå ìàðãàíöà ñ ïîìîùüþ óñëîâèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíî�ñòè:n = 2ne+nd+np = Zp�2+2�e+�d; h = 36�n: (1)Çäåñü �e;d � ÷èñëî d-ýëåêòðîíîâ íà íåïîëíîñòüþ çà�ïîëíåííîé îáîëî÷êå ñîîòâåòñòâóþùåãî íåéòðàëüíî�ãî àòîìà, (Zp � 2) � ÷èñëî p-ýëåêòðîíîâ íà íåçàïîë�íåííîé îáîëî÷êå íåéòðàëüíîãî àòîìà A, h � ñðåäíåå÷èñëî äûðîê.2. Ï�ÀÂÈËÀ ÌÀÒÒÈÀÑÀÔåððîìàãíèòíûå ñïëàâû �åéñëåðà ìîæíî ñî�áðàòü â îòäåëüíûå ïîäãðóïïû, îòíîñÿùèåñÿ ê ïîëíî�
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5�èñ. 1. Çàêîíîìåðíîñòè Ìàòòèàñà. Ëåâàÿ øêàëà �äëÿ ñâåðõïðîâîäíèêîâ À15. Ïðàâàÿ øêàëà � äëÿ�åððîìàãíèòíûõ ñïëàâîâ �åéñëåðàìó ÷èñëó ýëåêòðîíîâ íà íåïîëíîñòüþ çàïîëíåííûõîáîëî÷êàõ n. Âñå îíè ñîáðàíû â òàáë. 1.Ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî òåìïåðàòóðà Êþðè êàê�óíêöèÿ n èìååò äâà ìàêñèìóìà � ïðè n = 27 èn = 30 (ñì. ðèñ. 1).Àíàëîãè÷íûå ìàêñèìóìû áûëè îáíàðóæåíûÁ. Ìàòòèàñîì [2℄ ïðè èçó÷åíèè çàâèñèìîñòè òåìïå�431



�. Î. Çàéöåâ, Í. Â. Òåðåõèíà ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002Òàáëèöà 1.n h AB2C (À, B � ïåðåõîäíûå ýëåìåíòû, Ñ � íåïåðåõîäíûé ýëåìåíò)26 10 Fe2FeSi (380 Ê; 2� 1:51 + 2:15 = 5:17), Co2MnGa (694 Ê; 4.1)27 9 Co2MnSi (982 Ê; 5.1), Co2MnGe (905 Ê; 5.1),Co2MnSn (829 Ê; 5.1)28 8 Ni2MnGa (379 Ê; 4.2), Ni2MnIn (323 Ê; 4.4)29 7 Ni2MnSn (344 Ê; 4.1), Pd2MnGe (170 Ê; 3.2), Pd2MnSn (189 Ê; 4.2)30 6 Ni2MnSb (360 Ê; 3.3), Pd2MnSb (247 Ê; 4.4)30 6 Cu2MnAl (600 Ê; 3.6), Cu2MnIn (520 Ê; 4.0),Au2MnAl (258 Ê; 3.1)31 5 Cu2MnSn (530 Ê; 4.1)32 4 Cu2MnSb (TN = 380 Ê); h = hd + hp + 2heÏðèìå÷àíèå. Â ñêîáêàõ óêàçàíà òåìïåðàòóðà Êþðè, à òàêæå âåëè÷èíà ñðåäíåãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà�ñûùåíèÿ [1℄.ðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà îò n.Ìîæíî òàêæå îáíàðóæèòü (ñì. ðèñ. 1), ÷òîòàáë. 1 ÿâëÿåòñÿ ïðîäîëæåíèåì ñîîòâåòñòâóþùåéòàáëèöû äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùèõ ñîåäèíåíèé A3C ñîñòðóêòóðîé A15 [3℄.Ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà òåìïåðàòóðû Êþðè ïðèn = 27 ñîâïàäàåò ñ òî÷êîé ìèíèìóìà òåìïåðàòóðûñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà.Áóäåò ïîêàçàíî, ÷òî ýòè çàêîíîìåðíîñòè èìå�þò îäèíàêîâóþ �èçè÷åñêóþ ïðèðîäó, îáóñëîâëåí�íóþ ðåçêîé çàâèñèìîñòüþ àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ ïðèèçìåíåíèè îòíîñèòåëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîííûõ âîç�áóæäåíèé.3. Ó�ÀÂÍÅÍÈß ÑÎÑÒÎßÍÈßÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîáëåìà âîçíèêíîâåíèÿ�åððîìàãíåòèçìà ãåéñëåðîâûõ ñïëàâîâ èçó÷àåòñÿíà îñíîâå ïðåäñòàâëåíèÿ î ñèëüíîì âçàèìîäåéñòâèèýëåêòðîíîâ, ïðèíàäëåæàùèõ îäíîìó è òîìó æå àòî�ìó. Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, íàçûâàåìûå òàêæå ýíåð�ãèåé Õàááàðäà, äëÿ ìåäè, íèêåëÿ, êîáàëüòà, æåëåçàè ìàðãàíöà (ðàâíûå ñîîòâåòñòâåííî 20, 19, 18, 16.5 è15 ýÂ) ïðåâûøàþò ýíåðãèþ ýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâê ñîñåäíèì àòîìàì è íèæå ñ÷èòàþòñÿ áåñêîíå÷íû�ìè.Â èäåàëüíîì ñëó÷àå ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà óïî�ðÿäî÷åííûõ ñïëàâîâ �åéñëåðà ñîñòîèò èç îäíîé�ÖÊ-ðåøåòêè èç äâóõ ïåðåõîäíûõ ýëåìåíòîâ è îä�íîé �ÖÊ-ðåøåòêè, ñîäåðæàùåé Mn èëè Fe è àíèî�íû íåïåðåõîäíîãî ýëåìåíòà Me (ñì. ðèñ. 2 è, íàïðè�ìåð, [4℄).Â êà÷åñòâå áàçèñà óäîáíî èñïîëüçîâàòü ïîëîæå�
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�èñ. 2. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà óïîðÿäî÷åííîãî ñïëà-âà �åéñëåðà (ñîåäèíåíèÿ Fe2FeSi, Ni2MnA: Me =Fe, Co, Ni, Cu, Pd, Au; A = Al, Ge, In, Sn, Sb, As,Si, Ga)íèÿ êàòèîíà â íà÷àëå êîîðäèíàò è â öåíòðå ýëåìåí�òàðíîé ÿ÷åéêè (1=2; 1=2; 1=2).Â êà÷åñòâå òðåõ ýëåìåíòàðíûõ òðàíñëÿöèîííûõâåêòîðîâ âûáèðàåì òðè âåêòîðà �ÖÊ-ÿ÷åéêè:a1 = 12(ex + ey); a2 = 12(ey + ez);ae = 12(ez + ex); (2)ãäå ek � åäèíè÷íûé âåêòîð â îðòîãîíàëüíîé ñèñòåìåêîîðäèíàò. Ñèñòåìà áàçèñíûõ êàòèîíîâ îáðàçóåò ðå�øåòêó òèïà NaCl. Äîïîëíÿþò ýëåìåíòàðíûé áàçèñêàòèîíû ñ êîîðäèíàòàìè (1=4; 1=4; 1=4) è àíèîíû ñêîîðäèíàòàìè (3=4; 3=4; 3=4).Óäîáíî ïåðåéòè ê äûðî÷íîìó ïðåäñòàâëåíèþ432



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002 Îá îñîáåííîñòÿõ �åððîìàãíåòèçìà óïîðÿäî÷åííûõ ñïëàâîâ �åéñëåðàhd = 10�nd, hp = 6�np, he = 10�ne. Äàëåå, ãëÿäÿ âòàáë. 1, îáíàðóæèâàåì, ÷òî óñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿ�åððîìàãíåòèçìà íåîáõîäèìî èçó÷èòü â äîñòàòî÷íîøèðîêîé îáëàñòè:4 < 2he + hd + hp � 10; 3 < hd � 5;0 � he � 5; 0 � hp � 3: (3)Òðè ïîñëåäíèõ íåðàâåíñòâà îïðåäåëÿþò îáëàñòè, ãäåçàïîëíÿþòñÿ íèæíèå ïîëîâèíû äûðî÷íûõ îáîëî÷åê,äëÿ êîòîðûõ òåíäåíöèÿ ê �åððîìàãíåòèçìó îêàçû�âàåòñÿ íàèáîëåå âåðîÿòíîé (ñì. íèæå.)Âòîðîå íåðàâåíñòâî îòíîñèòñÿ ê êàòèîíàì Fe èëèMn, äëÿ êîòîðûõ ÷èñëî äûðîê íå ìîæåò áûòü ìåíü�øå äâóõ èëè òðåõ.�èáðèäèçàöèÿ e- è p-ñîñòîÿíèé ïðè çàäàííîéýíåðãåòè÷åñêîé ðàçíîñòè rp = �p � �e ñâÿçàíà ñ ïå�ðåõîäàìè ìåæäó áëèæàéøèìè êàòèîíàìè è àíèîíà�ìè òðåòüåé è ÷åòâåðòîé �ÖÊ-ïîäðåøåòîê. Ïðè ýòîìñðåäíèå ÷èñëà hp âûðàæàþòñÿ ÷åðåç íîðìàëüíûå êî�îðäèíàòû è òðè âåòâè ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà:hp = [hp℄ + g2pfpRpKp;Kp =Xp;� A�p (p)nF (�(�)(p)): (4)Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì çàïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèÿ ñî�ñòîÿíèÿ äëÿ d- è e-äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé:hd = [hd℄ + g2dfdRdKd;Kd =Xp;� A�d(p)nF (�(�)(p));he = [he℄ + g2efeReKe;Ke =Xp;� A�e (p)nF (�(�)(p)): (5)Çäåñü è âûøå [hk℄ îáîçíà÷àåò öåëóþ ÷àñòü. Îñòàëü�íûå âåëè÷èíû, âû÷èñëåííûå â ïðîñòåéøåì íóëüïåò�ëåâîì ïðèáëèæåíèè [5; 6℄ äëÿ êàæäîãî öåëî÷èñëåí�íîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ [hk℄ � hk � [hk℄ + 1, ïðåä�ñòàâëåíû â òàáë. 2.Â îáùåì ñëó÷àå íîðìàëüíûå êîîðäèíàòû A�k(p)ïðîïîðöèîíàëüíû äèàãîíàëüíûì ìèíîðàì ìàòðèöûîáðàòíîé �óíêöèè �ðèíà:Ĝ�1! (p) == 0B� i! � �e � ~fe�e;d(p) � ~fe�e;p(p)� ~fd�d;e(p) i! � �d 0� ~fp�p;e(p) 0 i! � �p 1CA ; (6)ãäå ! = i(2n+ 1)�T; ~fk = g2kfk:

Èñïîëüçóÿ óäîáíûå îáîçíà÷åíèÿ Ek = i! � �k, ïîëó�÷èìKe = TX!;p ei!Æ EdEpdet!;p ;det!;p = EeEpEd �Ed ~fe ~fp�e;p(p)�p;e(p)��Ep ~fe ~fd�e;d(p)�d;e(p); (7à)
Kd = TX!;p ei!Æ �EeEp � ~fe ~fp�e;p(p)�p;e(p)�det!;p ;Kp = TX!;p ei!Æ �EeEd � ~fe ~fd�e;d(p)�d;e(p)�det!;p : (7á)Êîíöåâûå ìíîæèòåëè fk è ñóììû êâàäðàòîâ ãåíå�àëîãè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ g2k, îïðåäåëåííûå äëÿêàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà äûðî÷íûõ êîí�öåíòðàöèé, ñâåäåíû â òàáë. 2.Ïîëó÷åííûå âûøå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ îòâå÷à�þò âîçìîæíîñòè ðàçëîæåíèÿ íà ïðîñòûå ìíîæèòå�ëè  êîý��èöèåíòàìè, êîòîðûå íàõîäèì, èñõîäÿ èçîáùèõ âûðàæåíèé äëÿ íîðìàëüíûõ êîîðäèíàò:Ae = EdEpdet0E ;det0E = EpEd +EeEd +EeEp �� ~fe ~fp�e;p(p)�p;e(p)� ~fe ~fd�e;d(p)�d;e(p);Ad = �EeEp � ~fe ~fp�e;p(p)�p;e(p)�det0E ;Ap = �EeEd � ~fe ~fd�e;d(p)�d;e(p)�det0E : (8)Èìååòñÿ òàêæå î÷åâèäíîå ñîîòíîøåíèå, ñ ïîìîùüþêîòîðîãî íàõîäèì êîý��èöèåíò Ae = 1�Ad �Ap.Ñóùåñòâåííîå óïðîùåíèå âîçíèêàåò ïðè ðàññìîò�ðåíèè öåëî÷èñëåííûõ çíà÷åíèé ìàãíèòíîãî ìîìåí�òà, êîãäà îäíà èç âåëè÷èí Kd èëè Kp îáðàùàåòñÿ âíóëü.Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå, êîãäà �d !1 èëè Kd ! 0,èìååì äâå âåòâè ñïåêòðà, êîòîðûå íàõîäèì èç óðàâ�íåíèÿEpEe � ~fe ~fp�e;p(p)�p;e(p) �� �Ep�d ~fe ~fd�e;d(p)�d;e(p): (9)12 ÆÝÒÔ, âûï. 2 433



�. Î. Çàéöåâ, Í. Â. Òåðåõèíà ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002Òàáëèöà 2.�hd g2d fd Kd hd �d0 : : : 1 1 (10� 9hd)=10 hd=(10� 9hd) 10Kd=(1 + 9Kd) 01 : : : 2 3=2 (5� 2hd)=30 (hd � 1)=(5� 2hd) (1 + 5Kd)=(1 + 2Kd) �1=32 : : : 3 2 (6� hd)=120 3(hd � 2)=(6� hd) 6(1 +Kd)=(3 +Kd) �2=33 : : : 4 5=2 (3hd � 4)=200 8(hd � 3)=(3hd � 4) 4(6�Kd)=(8� 3Kd) �14 : : : 5 3 (19hd � 70)=150 25(hd � 4)=(19hd � 70) 10(10� 7Kd)=(25� 19Kd) �4=3�he g2e fe Ke ne �e0 : : : 1 1 (4� 3ne)=4 ne=(4� 3ne) 4Ke=(1 + 3Ke) 01 : : : 2 3=2 (2 + ne)=12 4(ne � 1)=(2 + ne) 2(2 +Ke)=(4�Ke) �1=32 : : : 3 3=2 (6� ne)=12 3(ne � 2)=(6� ne) 6(1 +Ke)=(3 +Ke) +4=33 : : : 4 1 (3ne � 8)=4 4(ne � 3)=(3ne � 8) 4(3� 2Ke)=(4� 3Ke) +1�hp g2p fp Kp hp �p0 : : : 1 1 (6� 5hp)=6 hp=(6� 5hp) 6Kp=(1 + 5Kp) 01 : : : 2 3=2 (4� hp)=18 2(hp � 1)=(4� hp) 2(1 + 2Kp)=(2 +Kp) �1=32 : : : 3 2 (5hp � 6)=36 9(hp � 2)=(5hp � 6) 6(3�Kp)=(9� 5Kp) �2=3Â ðåçóëüòàòå ïðåäåëüíîãî ïåðåõîäà Ed � ��d ! �1íàõîäèìKd = 1�2d ��Xp;� ~fe ~fd�e;d(p)�d;e(p)A(��)(p)nF (��d (p));Kp =Xp;� A�(p)nF (��d (p));Ke =Xp;� A(��)(p)nF (��d (p));A(�)(p) = 12 0�1� sign(rp)q1 + ut2p1A ;��d (p) = sign� jrpj2 q1 + ut2p � �;
(10)

ãäå u = 4�2g2pfpg2efe=r2p, ~fd = g2dfd, ~fe = g2efe,rp = �p � �e, � = �(�p + �e)=2.Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå Ep � ��p ! �1 ïîëó÷èìòå æå ñîîòíîøåíèÿ (9), (10), íî ñ çàìåíîé d ! p èp! d.Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî äëÿ e-äûðîê îñóùå�ñòâëÿþòñÿ ìíîãî÷àñòè÷íûå âûñîêîñïèíîâûå ñîñòîÿ�íèÿ, òî äëÿ íèõ ñëåäîâàëî áû íàïèñàòü òó æå òàáëè�öó, íî ñ çàìåíîé d! e.Çàâèñèìîñòü îò èìïóëüñà p âõîäèò â îïðåäåëå�íèå ýíåðãèè âîçáóæäåíèé ÷åðåç �óíêöèþ t2p, êîòî�

ðàÿ ïðîïîðöèîíàëüíà 1+ospx os py+ospy os pz++ os pz os px, òàê ÷òî ïðè âû÷èñëåíèÿõ ìîæíî èñ�ïîëüçîâàòü èçâåñòíóþ �óíêöèþ ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé äëÿ �ÖÊ-ðåøåòêè:�0(z) ==Xp (z� os px os py� os py os pz� os pz os px) :Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ïðè z � �1 + x ïëîò�íîñòü ñîñòîÿíèé îòâå÷àåò îäíîìåðíîìó äâèæåíèþ:�0 � 1=px. Ïðè áîëüøèõ ýíåðãèÿõ (z � 3� y) ïëîò�íîñòü ñîñòîÿíèé ñîîòâåòñòâóåò òðåõìåðíîìó èçî�òðîïíîìó ñïåêòðó: �0 � py.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ïðîñòîòû âû÷èñëåíèé èìååòñìûñë îáîçíà÷èòü �óíêöèþ t2p ÷åðåç �2 è ââåñòè äëÿíåå ïîëóýëëèïòè÷åñêóþ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé:�(�) = 4�p1� �2 ïðè 0 < � < 1: (11)4. ÓÑËÎÂÈß ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÈÒÍÎÉÍÅÓÑÒÎÉ×ÈÂÎÑÒÈÂû÷èñëåíèå ñïèíîâîé ÷àñòè ìàãíèòíîé âîñïðè�èì÷èâîñòè ïðîâåäåì ñ ïîìîùüþ äè��åðåíöèðî�âàíèÿ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííûõ â ðàì�êàõ íóëüïåòëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ (ïðèáëèæåíèå Õàá�áàðä I).434



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002 Îá îñîáåííîñòÿõ �åððîìàãíåòèçìà óïîðÿäî÷åííûõ ñïëàâîâ �åéñëåðàÏîñëå ïðîâåäåíèÿ äèàãîíàëèçàöèè íóëåâîãîãàìèëüòîíèàíà, ñîîòâåòñòâóþùåãî íåïåðåêðûâàþ�ùèìñÿ àòîìíûì ñîñòîÿíèÿì, îïåðàòîðû ðîæäåíèÿè óíè÷òîæåíèÿ ïðåäñòàâëÿþòñÿ â âèäå ðàçëîæå�íèÿ ïî âñåâîçìîæíûì ïåðåõîäàì ìåæäó N - è(N + 1)-äûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè (ñì. [7℄):â+m;�(r) =X� gm;�� X̂�r ; ân;�(r) =X� gn;�� X̂�r : (12)Çäåñü èíäåêñû �; � îòâå÷àþò âçàèìíî îáðàòíûì ïå�ðåõîäàì s ! m, ò. å. �(m; s) = ��(s;m). Âåëè÷èíûgm;�� íàçûâàþòñÿ ãåíåàëîãè÷åñêèìè êîý��èöèåíòà�ìè è âû÷èñëÿþòñÿ íèæå.Óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîë�íåíèÿ nm íàõîäèì èç îïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðíîé�óíêöèè �ðèíà, âû÷èñëåííîé äëÿ êàæäîé ïàðû ñî�ïðÿæåííûõ X-îïåðàòîðîâ (ñì. [8℄):D�;�(r; � ; r; � 0) = ��(� � � 0)hX�r (�)rX�r0(� 0)i++�(� 0 � �)hX�r0 (� 0)rX�r (�)i: (13)Äëÿ âû÷èñëåíèÿ îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíàèñïîëüçóåì ïðîñòåéøåå îäíîïåòëåâîå ïðèáëèæåíèåñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ. Â ýòîì ïðèáëèæåíèèêîìïîíåíòû Ôóðüå îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíàD�;�! (p) òîëüêî ìíîæèòåëÿìè f� îòëè÷àþòñÿ îò òàêíàçûâàåìîé âèðòóàëüíîé �óíêöèè �ðèíà G�;�! (p),êîòîðàÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþòèïà Äàéñîíà:D�;�! (p) = G�;�! (p)f� ;nĜ�1! (p)o�� = fi!��m+�sg Æ(�+�)���;�! (p): (14)Çäåñü �m � �s � ýíåðãèÿ ïåðåõîäà, îòâå÷àþùàÿ íî�ìåðó ïåðåõîäà �, ! = T (2n+ 1)�.Ïðè çàäàííûõ íîìåðàõ îäíî÷àñòè÷íîãî ïåðåõîäà�(m; s) êàæäûé êîíöåâîé ìíîæèòåëü f� ïî îïðåäåëå�íèþ ðàâåí ñóììå ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ íà÷àëü�íîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â íà�øåì ïðèáëèæåíèè ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòüåñòü ñóììà ïðîèçâåäåíèé êîíöåâîãî ìíîæèòåëÿ íàîáîáùåííóþ ìàòðèöó ïåðåñêîêîâ è îäíîïåòëåâîé ïî�ïðàâêè, êîòîðàÿ íå çàâèñèò íè îò ÷àñòîòû, íè îòèìïóëüñà:f�(s;m) = ns+nm; ��;�(p) = f�t��(p)+��;�;t��(p) = gk;�� tks (p)gs;�� : (15)Ñðåäíèå çíà÷åíèÿ äëÿ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ nmN+1 êî�

íå÷íûõ ñîñòîÿíèé m íàõîäèì ÷åðåç äèàãîíàëüíóþêîìïîíåíòó ïðè � = ��:limÆ!0+D�;�(r; � ; r; � + Æ) == limÆ!0+TX!;pD�;�! (p) exp(i!Æ) == hX�(m;s)r X�(s;m)r i = hXm;sr Xs;mr i == hXm;mr i = nmN+1: (16)Óðàâíåíèÿ (15) îïðåäåëÿþò âñå êîíöåâûå ìíîæè�òåëè f(�(s;m)) = ns + nm, êîòîðûå âõîäÿò âîïðåäåëåíèå äèàãîíàëüíûõ êîìïîíåíò îäíî÷àñòè÷�íîé �óíêöèè �ðèíà, êîòîðàÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, âûðà�æàåòñÿ ÷åðåç âñåâîçìîæíûå êîíöåâûå ìíîæèòåëè. Âíóëüïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè îäíîïåòëåâûå ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè íå ó÷èòûâàþòñÿ, ïîñêîëüêóîíè ñ÷èòàþòñÿ íå çàâèñÿùèìè îò èíäåêñîâ ��;� è,òàêèì îáðàçîì, ÿâëÿþòñÿ äîáàâêàìè ê õèìè÷åñêîìóïîòåíöèàëó.Åñëè îãðàíè÷èòüñÿ ïåðåõîäàìè ìåæäó âûñî�êîñïèíîâûìèN - è (N+1)-äûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè,òîãäà âìåñòî èíäåêñîâ � è � óäîáíî èñïîëüçîâàòüâåëè÷èíó ïðîåêöèè ñïèíà N + 1-äûðî÷íîãî ñîñòîÿ�íèÿ ñî ñïèíîì S = (N + 1)=2 (ñì., íàïðèìåð, [9℄).Ïðè ýòîì êâàäðàòû ãåíåàëîãè÷åñêèõ êîý��èöèåí�òîâ îïðåäåëÿþòñÿ ÷åðåç âåëè÷èíó ñïèíà S è åãîïðîåêöèþ M :jgS(M)j =rS +M2S ;M = S; S � 1; S � 2; : : : ;�S: (17)Ôèãóðèðóþùèå â îïðåäåëåíèè �óíêöèè �ðèíà (14)ñðåäíèå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ òàêæå îïðåäåëÿþòñÿ ÷å�ðåç âåëè÷èíó ïîëíîãî ñïèíà è åãî ïðîåêöèþ. Ïðèâêëþ÷åíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ ïðîèñõîäèò ðàñùåïëå�íèå ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, êîòîðîå îïðåäåëÿåò ïî�ïðàâêè ê ñðåäíèì ÷èñëàì çàïîëíåíèÿ. Åñëè ïðåä�ïîëîæèòü, ÷òî ðàñùåïëåíèå óðîâíåé ýêâèäèñòàíòíî,ò. å. ïðîèñõîäèò çååìàíîâñêîå ðàñùåïëåíèå ñ íåêîòî�ðûì ý��åêòèâíûì �àêòîðîì g, òîãäà ïîëó÷èìÆnN (Sz) = nN (0)Æ exp��E(Sz)T � == �nN(Sz)ÆE(Sz)T ;ÆE(Sz) = g�BSzÆH:Âîçíèêàþùèé çäåñü ìíîæèòåëü nN (0)g�B=T óäàåò�ñÿ èñêëþ÷èòü, ïîñëå ÷åãî íàõîäèì ñîîòíîøåíèÿ, êî�435 12*



�. Î. Çàéöåâ, Í. Â. Òåðåõèíà ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002òîðûå íå ñîäåðæàò ÿâíîé çàâèñèìîñòè îò âàðèàöèèìàãíèòíîãî ïîëÿ:(Sz � 1)ÆnN(Sz) = SzÆnN (Sz � 1);ÆnN(�Sz) = �ÆnN (Sz): (18)Òàêèì îáðàçîì, ñ ïîìîùüþ ýòèõ ñîîòíîøåíèé âñåâàðèàöèè äëÿ çàäàííîãî N âûðàæàþòñÿ ÷åðåç åäèí�ñòâåííóþ âàðèàöèþ, íàïðèìåð, ÷åðåç âàðèàöèþ ÷è�ñåë çàïîëíåíèÿ ñ ìèíèìàëüíîé ïðîåêöèåé ñïèíà:äëÿ ÷åòíûõ N ÆnN (Sz) = SzÆnN (Sz = 1);äëÿ íå÷åòíûõ N ÆnN (Sz) = 2SzÆnN �Sz = 12� :Ñâÿçü ìåæäó âàðèàöèÿìè N - è (N � 1)-÷àñòè÷íûõñîñòîÿíèé óäàåòñÿ âûðàçèòü ÷åðåç ñðåäíåå çíà÷åíèåäèàãîíàëüíîé êîìïîíåíòû �óíêöèè �ðèíà ïðè íó�ëåâîì çíà÷åíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ:K0 = Tg2 limÆ!0+X!;pX�;� g�G�;�! (p)g�f� exp(i!Æ);ãäå g2 =X� g2�:Êîíêðåòíûå âûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèé Kd, Kp è Keîïðåäåëåíû â ñîîòíîøåíèÿõ (7), (8) è (10).×òîáû ïîëó÷èòü óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ êîí�öåâûõ ìíîæèòåëåé, ïðîâåäåì óñðåäíåíèå T -ïðîèç-âåäåíèÿ îïåðàòîðà óíè÷òîæåíèÿ (12) íà ëèíåéíóþêîìáèíàöèþ èç ñîïðÿæåííûõ X-îïåðàòîðîâ  ïðî�èçâîëüíûìè êîý��èöèåíòàìè m;�� :Ŷm;� =X� m;�� X̂�m;�;DT̂ �ân;�(r; �)Ŷm;�(r0; � 0)�E ==X�;� gn;�� m;�� DT̂ �X̂�r;�X̂�r;� 0�E :Çäåñü èñïîëüçîâàíî ðàçëîæåíèå îïåðàòîðà óíè÷òî�æåíèÿ (12) ñ ïîìîùüþ èçâåñòíûõ ãåíåàëîãè÷åñêèõêîý��èöèåíòîâ gn;�� . Ïîñëå ïåðåõîäà ê ïðåäåëó� 0 ! � , � 0 > � ïîëó÷àåì óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿâñåõ N + 1-÷àñòè÷íûõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ nsN+1:X� gk;��(m;s)nsN+1k;��(s;m) = T limÆ!0+X!;pX�;� gk;��(m;s) ��D�;�! (p)k;��(s;m) exp(i!Æ): (19)Ïîäñòàâèì â ýòè óðàâíåíèÿ âûðàæåíèå (14) äëÿ�óíêöèè �ðèíà, çàïèñàííîé â íóëüïåòëåâîì ïðèáëè�

æåíèè, à çàòåì ïðîâåäåì âàðèàöèþ ýòèõ óðàâíåíèéïî âåëè÷èíå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ:X� gk;��(m;s)ÆnsN+1k;��(s;m) == TX�;� gk;��(m;s) limÆ!0+X!;p G�;�! (p) exp(i!Æ)Æf�k;��(s;m)++ TX�;� gk;��(m;s) limÆ!0+X!;p ÆG�;�! (p)�� exp(i!Æ)f�k;��(s;m): (20)Ìîæíî óáåäèòüñÿ, ÷òî â íóëüïåòëåâîì ïðèáëèæåíèèTX� gk;��(m;s) limÆ!0+X!;p G�;�! (p) exp(i!Æ) == K0gk;��(m;s) (21) êîý��èöèåíòîì K0, íå çàâèñÿùèì îò íîìåðà �.Â ïðåäåëå H ! 0 êîíöåâûå ìíîæèòåëè îêàçû�âàþòñÿ íå çàâèñÿùèìè îò íîìåðà ïåðåõîäà �, ò. å.limH!0 f� = f0.Ïðåäïîëîæèì, ÷òî âñïîìîãàòåëüíûå êîý��è�öèåíòû k;��(s;m) óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþ îðòîãî�íàëüíîñòè ê ãåíåàëîãè÷åñêèì êîý��èöèåíòàì:P� gk;��(m;s)k;��(s;m) = 0, òîãäà ïðàâàÿ ñòîðîíà óðàâíå�íèÿ (20) ïðåîáðàçóåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:X� gk;��(m;s)ÆnsN+1k;��(s;m) == K0X� gk;��(m;s)Æfs�k;��(s;m): (22)Çàìå÷àÿ, ÷òî ïðè íóëåâîì ìàãíèòíîì ïîëå K0 � òàæå âåëè÷èíà, ÷òî è â óðàâíåíèè ñîñòîÿíèÿ, ïîëó÷à�åì M=SXM=�S+1 b(S �M + 1)g(S �M + 1)ÆnN+1(M) == K0 M=SXM=�S+1 b(S �M + 1)g(S �M + 1)���ÆnN+1(M) + ÆnN (M � 12)� : (23)Âûðàçèì âñå âàðèàöèè ÷åðåç âàðèàöèþ ÷èñåë çàïîë�436



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002 Îá îñîáåííîñòÿõ �åððîìàãíåòèçìà óïîðÿäî÷åííûõ ñïëàâîâ �åéñëåðàíåíèÿ ñ ìèíèìàëüíîé ïðîåêöèåé ñïèíà:M=SXM=�S+1 b(S �M + 1)g(S �M + 1)�� M1 +N ÆnN+1��1 +N2 � == K0 M=SXM=�S+1 b(S �M + 1)g(S �M + 1)��� M1 +N ÆnN+1��1 +N2 �++ (2M � 1)2N ÆnN ��N2 �� :Ñ ó÷åòîì óñëîâèÿ îðòîãîíàëüíîñòè Pk bkgk = 0 óäà�åòñÿ ñîêðàòèòü ñóììû ïî M , òàê ÷òî ïîñëå ïîäñòà�íîâêè (N + 1)=2 = S è N=2 = S � 1=2 ïîëó÷èì(1�K0) 1(�S)ÆnN+1(�S) = K0 21� 2S ÆnN ��S + 12� :Îòñþäà ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî äëÿ ïðîèçâîëüíîéïðîåêöèè ñïèíà Sz âàðèàöèÿ (N + 1)-÷àñòè÷íûõñîñòîÿíèé ñâÿçàíà ñ ñîîòâåòñòâóþùåé âàðèàöèåéN -÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé:(1�K0) 1Sz ÆnN+1(Sz) = K0 2(2Sz � 1)ÆnN �Sz � 12� :Äëÿ íå÷åòíîãî N ïîëîæèì Sz = 1, ïîñëå ÷åãî íàõî�äèì (1�K0)ÆnN+1(1) = 2K0ÆnN �12� : (24a)Äëÿ ÷åòíîãî N âìåñòî Sz ìîæíî íàïèñàòü Sz == �1=2 è ïîýòîìó2(1�K0)ÆnN+1�12� = K0ÆnN (1): (24á)Òàêèì îáðàçîì, âñå âàðèàöèè ÷èñåë çàïîëíåíèÿìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç âàðèàöèþ ÆnN+1(1) èëèÆnN+1(1=2).Äëÿ îêîí÷àòåëüíîãî íàõîæäåíèÿ óñëîâèÿ �åððî�ìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè çàïèøåì óðàâíåíèÿ (20)ïpè óñëîâèè1) k;��(m;s) = gk;��(s;m).1) Ýòî ñîîòíîøåíèå ñîâìåñòíî ñî âñåìè âîçìîæíûìè óñëî�âèÿìè îðòîãîíàëüíîñòè ñîñòàâëÿåò ïîëíóþ ñèñòåìó íåçàâè�ñèìûõ óñëîâèé, êîòîðûå ìîæíî íàëîæèòü íà êîý��èöèåíòûk;��(m;s).

Èíûìè ñëîâàìè, ïðîâåäåì óñðåäíåíèå ïðîèçâåäå�íèÿ îïåðàòîðîâ ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ (12):X� g2�(m;s)ÆnsN+1 =X� g2�(m;s)K0Æf� ++X� g2�(m;s)f�ÆK0: (25)Ïîäñòàâèì â ëåâóþ ÷àñòü ÿâíîå âûðàæåíèå ãå�íåàëîãè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ (17) è âûðàçèì âñåâàðèàöèè ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ÷åðåç âàðèàöèþ Æn(1)N+1èëè Æn(1=2)N+1 .Ïîñëå ïðåîáðàçîâàíèÿ ëåâîé ÷àñòè óðàâíåíèå ñî�ñòîÿíèÿ ïðèîáðåòàåò ñëåäóþùèé âèä:Xk g2kÆnk1+N = SXM=�S S +M2S MÆn1+N(1) == (1 + S)(1 + 2S)6 Æn1+N (1) = K0ÆJ + ~fÆK0: (26)Çäåñü ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ ~f = f0P� g2� = f0g2 èÆJ =P� g2�Æf�.Äèàãîíàëüíûå êîìïîíåíòû îäíî÷àñòè÷íîé �óíê�öèè �ðèíà K0 çàâèñÿò îò èíâàðèàíòíûõ êîìáèíà�öèé òèïà P� g2�f�, òàê ÷òî êàê åå âàðèàöèÿ, òàê èâñÿ ïðàâàÿ ÷àñòü óðàâíåíèÿ (26) âûðàæàþòñÿ ÷åðåçÆJ =P� g2�Æf�.Ïðåäïîëîæèì äëÿ îïðåäåëåííîñòè, ÷òîN+1-÷àñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ èìåþò öåëûé ñïèíS, à N -÷àñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ èìåþò ñïèí S � 1=2.Âûðàçèì âàðèàöèè äëÿ çàäàííîé ïðîåêöèèM ÷å�ðåç âàðèàöèþ ñ ìèíèìàëüíîé ïðîåêöèåé, à òàêæåèñïîëüçóåì ÿâíîå âûðàæåíèå äëÿ ãåíåàëîãè÷åñêèõêîý��èöèåíòîâ (17). Â ðåçóëüòàòå èìååìÆJ = SXM=�S S +M2S �� �MÆn1+N(1) + 2�M � 12� ÆnN �12�� :Äàëåå âûðàçèì âàðèàöèþ ÆnN (1=2) ÷åðåç âàðèàöèþÆn1+N (1). Ñîãëàñíî (24à) ïîëó÷àåìÆJ = 1K0 SXM=�S S +M2S �� �MK0 +�M � 12� (1�K0)� Æn1+N (1):437



�. Î. Çàéöåâ, Í. Â. Òåðåõèíà ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002Îñòàåòñÿ ïðîâåñòè ñóììèðîâàíèå ñ ïîìîùüþ �îð�ìóë SXM=�S = 1 + 2S; SXM=�SM2 = S3 (1 + S)(1 + 2S):Ïîñëå ýòîãî íàõîäèì îáùåå âûðàæåíèå, êîòîðîåñïðàâåäëèâî äëÿ çàïîëíåíèÿ, íå ïðåâûøàþùåãî ïî�ëîâèíû: ÆJ = 1 + 2S4K0 [K0 � �d℄ ÆnN+1(1); (27à)ãäå �d = �2S � 13 :Ýòà �îðìóëà ñïðàâåäëèâà è äëÿ ïîëóöåëûõ ñïèíîâ.Ïîäñòàíîâêà (27a) â óðàâíåíèå (26) ïðèâîäèò êñëåäóþùåìó:1 + 2S4 (1�K0)ÆnN+1(1) == ~f0 pXs=0 ÆK0Æ ~fs 1 + 2Ss4Ks [Ks � �s℄ ÆnN(s)+1(1);ãäå èíäåêñ s îáîçíà÷àåò íîìåðà ðàçëè÷íûõ ìóëüòè�ïëåòîâ (â íàøåé çàäà÷å s = p; d; e).

Óäîáíî ââåñòè íîâûå ïåðåìåííûå: Æyk = (1+2Sk)�� ÆnN(k)+1(1)=4, ïîñëå ÷åãî ñèñòåìà îäíîðîäíûõóðàâíåíèé ïðèîáðåòàåò ñëåäóþùèé âèä:(1�Kn)Æyn = ~fn pXs=0 ÆKnÆ ~fs [Ks � �s℄Ks Æys;òàê ÷òî â êà÷åñòâå óñëîâèÿ ðàçðåøèìîñòè èìååìdet�Æn;s(1�Kn)� ~fn ÆKnÆ ~fs [Ks � �s℄Ks � = 0: (28)Åñëè æå îáîëî÷êà çàïîëíåíà áîëåå ÷åì íàïîëî�âèíó, òî ïîñëå ïðåîáðàçîâàíèÿ ÷àñòè÷íî äûðî÷íîéñèììåòðèè K0 ! 1�K0 ïîëó÷èì�d = 2S � 13 + 1; (27á)ãäå S � ïî-ïðåæíåìó âåëè÷èíà íàèáîëüøåãî ñïèíàäëÿ çàäàííîé ãðóïïû ïåðåõîäîâ.Äëÿ íàøåé òðåõêîìïîíåíòíîé ìîäåëè óñëîâèåâîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàãíåòèçìà íàõîäèì èç óðàâ�íåíèÿdet0B� 1�Ke �Ree �Red �Rep�Rde 1�Kd �Rdd �Rdp�Rpe �Rpd 1�Kp �Rpp 1CA = 0; ãäå Rnm = ~fn ÆKnÆ ~fm �1 + mKm� : (29)Â ïðåäåëå T ! 0 èç ðàññìîòðåíèÿ âûïàäàþò âñåâîç�ìîæíûå ïðîèçâåäåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ Rmn,òàê ÷òî óñëîâèå âîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàãíåòèçìàïðèîáðåòàåò ñëåäóþùèé âèä:1 = Ld (Kd � �d)Kd(1�Kd) + Lp (Kp � �p)Kp(1�Kp) ++ Le (Ke � �e)Ke(1�Ke) : (30)Çäåñü âåëè÷èíû Kn îïðåäåëåíû â (7) è (8), à Ln âû�ðàæàþòñÿ ÷åðåç èõ ïðîèçâîäíûå, Ln = ~fn(ÆKn)=Æ ~fn.Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå öåëî÷èñëåííûõ çíà÷åíèéìàãíèòíîãî ìîìåíòà Sd èëè Sp èìååìKd;p ! 0; Ld;p ! 0; Ld;p=Kd;p ! 1;òàê ÷òî äëÿ ñëó÷àÿ öåëûõ Sd èìååì1 + �d = Lp Kp � �pKp(1�Kp) + Le Ke � �eKe(1�Ke) : (31)Â ñëó÷àå öåëûõ Sp èìååì òî æå ñîîòíîøåíèå, íî çàìåíîé p! d, d! p.

�àññìîòðèì íàèáîëåå áëàãîïðèÿòíûé äëÿ âûïîë�íåíèÿ óñëîâèÿ �åððîìàãíåòèçìà (31) ñëó÷àé, êîãäàçàïîëíÿåòñÿ íèæíÿÿ ãèáðèäèçàöèîííàÿ ïîäçîíà èâñå êîý��èöèåíòû Ln ïîëîæèòåëüíû.Â ïðåäåëå T = 0 âìåñòî äâóõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ïà�ðàìåòðîâ �p;e óäîáíî ââåñòè äâà ñëåäóþùèõ:u = 4g2pfpg2efer2p ; y =s4�2 � r2pur2p : (32)Ïîñëå ïåðåõîäà ê èíòåãðèðîâàíèþ ñ ïîìîùüþ �óíê�öèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (11) ïîëó÷àåì âûðàæåíèÿ,ñâîäÿùèåñÿ ê ýëëèïòè÷åñêèì èíòåãðàëàì I è II ðîäà:Ke(u; y) = 12 1Zy �1 + sign(rp)p1 + ux2 � �(x)dx;Kp(v; y) = 12 1Zy �1� sign(rp)p1 + ux2 � �(x)dx: (33)
438



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002 Îá îñîáåííîñòÿõ �åððîìàãíåòèçìà óïîðÿäî÷åííûõ ñïëàâîâ �åéñëåðàÄè��åðåíöèðóÿ ýòè ñîîòíîøåíèÿ ïðè çàäàííûõ �è rp, íàõîäèìLe(u; y) = � sign(rp)u4 1Zy x2(1 + ux2)3=2 �(x) dx ++ y4 "1 + sign(rp)p1 + uy2# �(y); (34)Lp(u; y) = sign(rp)u4 1Zy x2(1 + ux2)3=2 �(x) dx ++ y4 "1� sign(rp)p1 + uy2# �(y): (35)Óðàâíåíèå (31) âìåñòå ñ óðàâíåíèÿìè ñîñòîÿíèÿ (10)îïðåäåëÿåò �àçîâóþ ãðàíèöó â ïðîñòðàíñòâå äâóõïåðåìåííûõ hp, he ïðè çàäàííîì öåëî÷èñëåííîì çíà�÷åíèè hd = 2; 3; 4. Ôàçîâàÿ ãðàíèöà ïðåäñòàâëÿåòñîáîé êðèâóþ, îáðàçîâàííóþ ïåðåñå÷åíèåì �àçîâîéïîâåðõíîñòè è ïëîñêîñòè ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè, õà�ðàêòåðíîé äëÿ êàæäîãî ñîåäèíåíèÿ.Äëÿ öåëî÷èñëåííûõ çíà÷åíèé hp èìååì òå æå ñî�îòíîøåíèÿ (31)�(35), íî  çàìåíîé p! d, d! p, ãäåhp = 0; 1; 2; 3.Ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ïîëíîãî ñïèíà, êîãäàhd = 3 è hd = 4, áåçðàçìåðíàÿ àìïëèòóäà � = �1,�4=3, òàê ÷òî ãðàíèöà �åððîìàãíèòíîé îáëàñòè ñî�îòâåòñòâóåò çàïîëíåíèþ âåðõíåé ãèáðèäèçàöèîííîéïîäçîíû (� = +1). Äëÿ ýòîé îáëàñòè ñîîòíîøåíèÿ(33) è (35) ïðèîáðåòàþò ñëåäóþùèé âèä:Ke(u; y) = 1� 12 1Zy �1� sign(rp)p1 + ux2 � �(x) dx;Kp(v; y) = 1� 12 1Zy �1 + sign(rp)p1 + ux2 � �(x) dx; (36)
Le(u; y) = � sign(rp)u4 1Zy x2(1 + ux2)3=2 �(x) dx �� y4 "1� sign(rp)p1 + uy2# �(y); (37à)Lp(u; y) = sign(rp)u4 1Zy x2(1 + ux2)3=2 �(x) dx �� y4 "1 + sign(rp)p1 + uy2# �(y): (37á)

Ôàêòè÷åñêè óðàâíåíèÿ (36), (37) îïðåäåëÿþòïðîäîëæåíèå �àçîâûõ êðèâûõ (33)�(35), êîòîðûåäîõîäÿò äî ãðàíèöû, ñîîòâåòñòâóþùåé çàïîëíåíèþíèæíåé ãèáðèäèçàöèîííîé ïîäçîíû.5. ÔÀÇÎÂÀß ÄÈÀ��ÀÌÌÀÊàê ñëåäóåò èç îñíîâíîãî óðàâíåíèÿ (31), �åð�ðîìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå ñóùåñòâóåò âî âñåõ îáëà�ñòÿõ, îòâå÷àþùèõ íà÷àëó çàïîëíåíèÿ íèæíèõ ãèáðè�äèçàöèîííûõ ïîäçîí, äëÿ êîòîðûõ áåçðàçìåðíûå àì�ïëèòóäû îáìåííîãî ðàññåÿíèÿ �k èìåþò ïðîòèâîïî�ëîæíûå çíàêè ïî îòíîøåíèþ ê âàðèàöèîííûì ïðî�èçâîäíûì Lk. Èíûìè ñëîâàìè, â óñëîâèÿõ, êîãäà d-,e- è p-îáîëî÷êè çàïîëíåíû ìåíüøå, ÷åì íàïîëîâèíó,�åððîìàãíèòíàÿ íåóñòîé÷èâîñòü ñóùåñòâóåò â îáëà�ñòÿõ, ãäå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ hk ìàëî îòëè÷àþòñÿ îòñâîåãî öåëî÷èñëåííîãî çíà÷åíèÿ [hk℄.Òðåõìåðíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà â ïåðåìåí�íûõ hd; he; hp, ñîîòâåòñòâóþùàÿ óñëîâèþ (31),ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñîâîêóïíîñòü îòäåëüíûõ ïî�âåðõíîñòåé, ðàñïîëîæåííûõ ìåæäó ïëîñêîñòÿìèýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè (3).�àññìîòðèì ñíà÷àëà ïëîñêèå �àçîâûå äèà�ãðàììû, êîòîðûå ïåðåñåêàþò ïëîñêîñòü ýëåêòðî�íåéòðàëüíîñòè hp + 2he + hd = 10, îòâå÷àþùóþñîåäèíåíèþ Fe3Si, äëÿ êîòîðîãî îñóùåñòâëÿþòñÿâûñîêîñïèíîâûå ñîñòîÿíèÿ 2 < hd < 3 è 3 < he < 4.Â äàííîì ñëó÷àå ïëîñêîñòü ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòèïðîõîäèò âíóòðè îáëàñòè �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé�÷èâîñòè, âñåãäà ïðèìûêàþùåé ê îáëàñòè ìàëûõîòêëîíåíèé îò ñâîèõ öåëî÷èñëåííûõ çíà÷åíèé:hk � [hk℄� 1.Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî èëëþñòðèðóþò äâå �àçîâûåäèàãðàììû, îòíîñÿùèåñÿ ê öåëî÷èñëåííûì çíà÷åíè�ÿì ñïèíà d-äûðîê Sd = 2 è p-äûðîê Sp = 1. Â îáî�èõ ñëó÷àÿõ ëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè ïåðåñåêàåò�åððîìàãíèòíóþ îáëàñòü â åå øèðîêîé ÷àñòè.Êàê âèäíî ïî òàáë. 2, âñå �åððîìàãíèòíûå ñïëà�âû �åéñëåðà, çà èñêëþ÷åíèåì Fe3Si, èìåþò â êà÷å�ñòâå öåíòðàëüíîãî ìàãíèòíîãî àòîìà êàòèîí ìàð�ãàíöà ñ ÷èñëîì äûðîê íà íåïîëíîñòüþ çàïîëíåííîé3d-îáîëî÷êå â èíòåðâàëå îò òðåõ äî ïÿòè.Èçìåðÿåìûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû íå ñëèøêîìñèëüíî îòëè÷àþòñÿ îò ñîîòâåòñòâóþùèõ öåëî÷èñëåí�íûõ çíà÷åíèé, ïîýòîìó èìååò ñìûñë ðàññìîòðåòüïëîñêóþ �àçîâóþ äèàãðàììó ïðè çàäàííûõ öåëî÷èñ�ëåííûõ çíà÷åíèÿõ hd = 3+0 è hd = 4+0. Ïðè ýòîìíåò ñìûñëà ðàññìàòðèâàòü îáëàñòü hd � 5, ïîñêîëü�êó â ýòîé îáëàñòè êîíñòàíòà �d ðàññåÿíèÿ îêàçûâà�åòñÿ ïîëîæèòåëüíîé, òàê ÷òî îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ�åððîìàãíåòèçìà ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò.Ïî ýòîé æå ïðè÷èíå áûëè ðàññìîòðåíû âñåâîç�439
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�èñ. 3. Ìàãíèòíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà ñîåäèíåíèÿ Fe3Si ïðè T = 0: hd = 2 (ñëåâà), hp = 1 (ñïðàâà). Ôåððîìàãíèò-íûå îáëàñòè çàøòðèõîâàíû
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�èñ. 4. Äâå õàðàêòåðíûõ �àçîâûõ äèàãðàììû äëÿ öåëî÷èñëåííûõ çíà÷åíèé ñïèíà êàòèîíîâ ìàðãàíöà ïðè hd = 3+0(ñëåâà) è hd = 4 + 0 (ñïðàâà). Ôåððîìàãíèòíûå îáëàñòè çàøòðèõîâàíûìîæíûå ïëîñêèå îáëàñòè, äëÿ êîòîðûõ 0 < hp < 3,0 < he < 5.Äëÿ êàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíå�íèÿ ïåðåìåííûõ hp; he èìååì �àçîâóþ äèàãðàììóòîïîëîãè÷åñêè ýêâèâàëåíòíóþ îäíîé èç äâóõ �àçî�âûõ äèàãðàìì, èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 4.Äëÿ öåëûõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ hd = [hd℄ âåëè÷èíàrd > 0, à ïàðàìåòð u! 0.Òàêèì îáðàçîì, âî âñåé îáëàñòè, ïðèìûêàþùåéê êîíå÷íûì öåëî÷èñëåííûì çíà÷åíèÿì äûðî÷íîé ïå�ðåìåííîé hd, ïðîèñõîäèò ðàñøèðåíèå îáëàñòåé ñóùå�ñòâîâàíèÿ �åððîìàãíåòèçìà ïî ïåðåìåííûì hd è he,ïîñêîëüêó ïðè ïåðåõîäå îò hd = 3 ê hd = 4 âåëè÷èíà��d âîçðàñòàåò îò 1 äî 4=3.

Ýòî ïðè÷èíà, ïî êîòîðîé �åððîìàãíåòèçì ñóùå�ñòâóåò â øèðîêîé îáëàñòè êîíöåíòðàöèé ïî ÷èñëàìhp è he. �ðàíèöà èñ÷åçíîâåíèÿ �åððîìàãíèòíîãîóïîðÿäî÷åíèÿ ïðîõîäèò ïðè òàêèõ çíà÷åíèÿõ hp èhe, äëÿ êîòîðûõ àìïëèòóäà îáìåííîãî ðàññåÿíèÿ íà�ñòîëüêî âåëèêà (è ïîëîæèòåëüíà), ÷òî êîìïåíñèðóåòáîëüøîé ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå âêëàä �d. Ñîîòâåò�ñòâåííî ýòîìó, äëÿ hd = 3 + 0 ãðàíèöà �åððîìàãíå�òèçìà ïðîõîäèò âíóòðè îáëàñòè, îòâå÷àþùåé ïîëíî�ìó çàïîëíåíèþ íèæíåé ãèáðèäèçàöèîííîé ïîäçîíû(� = �1), è êàñàåòñÿ åå íà ãðàíè÷íîé êðèâîé rp = 0(ñì. ëåâóþ ÷àñòü ðèñ. 4). Åñëè æå hd = 4 + 0, òîãäàïðè rp = �p = �e ãðàíèöà �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî�÷åíèÿ ïðîõîäèò âíóòðè îáëàñòè, îòâå÷àþùåé íà÷à�440
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0�èñ. 5. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ öåëî÷èñëåííûõçíà÷åíèé ñïèíà àíèîíîâ (ïðè hp = 0). Ôåððîìàã-íèòíûå îáëàñòè çàøòðèõîâàíûëó çàïîëíåíèÿ âåðõíåé ãèáðèäèçàöèîííîé ïîäçîíû(� = 1), è ìîæåò ïåðåñåêàòü åå ïðè êîíå÷íûõ çíà÷å�íèÿõ rp (ñì. ïðàâóþ ÷àñòü ðèñ. 4).Äëÿ èçó÷åíèÿ îñîáåííîñòåé �åððîìàãíåòèçìà âçàâèñèìîñòè îò ïîëíîãî ÷èñëà äûðîê áûëè ðàññ÷èòà�íû �àçîâûå äèàãðàììû äëÿ ðàçëè÷íûõ öåëûõ çíà�÷åíèé ÷èñëà äûðîê hp íà íåïîëíîñòüþ çàïîëíåííîéîáîëî÷êå íåïåðåõîäíîãî ýëåìåíòà (ñì. ðèñ. 5, íà êî�òîðîì ïðåäñòàâëåíû õàðàêòåðíûå �àçîâûå äèàãðàì�ìû äëÿ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîé îáîëî÷êè hp = 0).Äëÿ ýòèõ ñîñòîÿíèé àìïëèòóäû îáìåííîãî ðàññåÿ�íèÿ �p ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå íå ïðåâûøàþò åäè�íèöû, òàê ÷òî ñàìè ïî ñåáå îíè íå ïðèâîäÿò ê �åð�ðîìàãíåòèçìó. Ïî ýòîé ïðè÷èíå äëÿ âñåõ öåëûõ hp�åððîìàãíåòèçì ñóùåñòâóåò òîëüêî â äîñòàòî÷íî óç�êîé îáëàñòè èçìåíåíèÿ ïåðåìåííûõ hd è he. Ýòî ðàç�ëè÷èå ìîæíî çàìåòèòü ïðè ñðàâíåíèè �àçîâûõ äèà�ãðàìì, èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 4 è 5.Ìîæíî òàêæå çàìåòèòü, ÷òî ïðè çàäàííîì ÷èñëåäûðî÷íûõ p-ñîñòîÿíèé hp ëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíî�ñòè h = 2he + hp + hd ïåðåñåêàåò òîëüêî îäíó èç�åððîìàãíèòíûõ îáëàñòåé: ëèáî ïðèìûêàþùóþ êhd = 3, ëèáî ïðèìûêàþùóþ ê hd = 4. �îâîðÿ òî÷�íåå, êàæäîìó öåëîìó hp è çàäàííîé ÷åòíîñòè ïîë�íîãî ÷èñëà äûðîê h ñîîòâåòñòâóåò �åððîìàãíèòíàÿîáëàñòü ñ �èêñèðîâàííûì [hd℄ = 3 èëè [hd℄ = 4.Êàê ñëåäóåò èç ðèñ. 5, â îáëàñòè he < 1 è3 < hp < 4 �åððîìàãíåòèçì ñóùåñòâóåò â äîñòàòî÷�íî óçêîé îáëàñòè, êîòîðóþ ïåðåñåêàåò ëèíèÿ ýëåê�

òðîíåéòðàëüíîñòè 2he+hp+hd = 4, ïðèíàäëåæàùàÿCu2MnSb.Ñëåäóþùåå ñîåäèíåíèå Cu2MnSn  ìàãíèòíûììîìåíòîì 4.1 ìîæíî îäíîçíà÷íî îòíåñòè ê îáëàñòè4 < hd < 5, 0 < he < 1, hp = 0; ãäå ñóùåñòâóåò �åð�ðîìàãíèòíàÿ îáëàñòü, ïðèìûêàþùàÿ ê hd = 4. Çäåñüëèíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè 2he + hp + hd = 5 ïå�ðåñåêàåò �åððîìàãíèòíóþ îáëàñòü ïðè ÷èñëå äûðîêhe � 1, òàê ÷òî �åððîìàãíåòèçì Cu2MnSn îïðåäåëÿ�åòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì îäíîäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé ìå�äè è òðåõäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé ìàðãàíöà.Ïðè ïîëíîì ÷èñëå äûðîê h > 5 èíòåðïðåòàöèÿìàãíèòíûõ õàðàêòåðèñòèê ãåéñëåðîâûõ ñïëàâîâ ñïîìîùüþ ïëîñêèõ �àçîâûõ äèàãðàìì îêàçûâàåòñÿíåâîçìîæíîé. Îäíàêî ìîæíî óòâåðæäàòü, ÷òî íåìî�íîòîííàÿ çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû Êþðè êàê �óíê�öèè ïîëíîãî ÷èñëà äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé îïðåäåëÿ�åòñÿ âîçìîæíîñòüþ èçìåíåíèÿ çíàêà àìïëèòóäû îá�ìåííîãî ðàññåÿíèÿ ïðè ïåðåìåùåíèè îò öåíòðà êãðàíèöå çîíû Áðèëëþýíà. Íà ÿçûêå äûðî÷íûõ ïåðå�ìåííûõ ýòî ïðèâîäèò ê ÷åðåäîâàíèþ �åððîìàãíèò�íûõ è íå�åððîìàãíèòíûõ îáëàñòåé âíóòðè çàäàííî�ãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êàæäîé èçòðåõ äûðî÷íûõ ïåðåìåííûõ.Ýòèì ìîæíî îáúÿñíèòü òîò �àêò, ÷òî ïðàâèëàÌàòòèàñà, èçíà÷àëüíî îòêðûòûå äëÿ ñâåðõïðî�âîäÿùèõ ñîåäèíåíèé, îêàçûâàþòñÿ êà÷åñòâåííîñïðàâåäëèâûìè è äëÿ �åððîìàãíèòíûõ ñïëàâîâ�åéñëåðà.Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîéïîääåðæêå �ÔÔÈ (ïðîåêò 98-02-17388).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Ôèçè÷åñêèå âåëè÷èíû, ñïðàâî÷íèê ïîä ðåä.È. Ñ. �ðèãîðüåâà è Å. Ñ. Ìåéëèõîâà, Ýíåðãîàòîì�èçäàò, Ìîñêâà (1991), ñ. 626.2. B. T. Matthias, Phys. Rev. 97, 1 (1955).3. �. Î. Çàéöåâ, Þ. Â. Ìèõàéëîâà, ÆÝÒÔ 118, 654(2000).4. Ä. Á. �óäåíà�,Ìàãíåòèçì è õèìè÷åñêàÿ ñâÿçü, Ìå�òàëëóðãèÿ, Ìîñêâà (1968), ñ. 286.5. J. Hubbard, Pro. Roy. So. A 281, 401 (1964).6. V. J. Emery, Phys. Rev. Lett. 58, 2794 (1987).7. �. Î. Çàéöåâ, ÆÝÒÔ 112, 2223 (1997).8. �. Î. Çàéöåâ, Ïèñüìà â ÆÝÒÔ 68, 275 (1998).9. Ä. Ò. Ñìèðíîâ, Þ. Ô. Ñìèðíîâ, Òåîðèÿ îïòè÷å�ñêèõ ñïåêòðîâ èîíîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ, Íàóêà,Ìîñêâà (1977).441


