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Ê ÒÅÎ�ÈÈ ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÇÌÀ ÏÅ�ÅÕÎÄÍÛÕ ÌÅÒÀËËÎÂÊÓÁÈ×ÅÑÊÎÉ ÑÈÌÌÅÒ�ÈÈ�. O. Çàéöåâ *�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 4 èþíÿ 2002 ã.Íà îñíîâå ïðåäñòàâëåíèÿ î ñèëüíîì âçàèìîäåéñòâèè â îäíîé è òîé æå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå óñòàíîâëåíàâîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè â ñèñòåìå ñ ïåðåñêîêàìè ìåæäó êàòèîíàìèïåðåõîäíûõ ýëåìåíòîâ. Ïîñòðîåíà �àçîâàÿ äèàãðàììà ñóùåñòâîâàíèÿ �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ âçàâèñèìîñòè îò ñðåäíåãî ÷èñëà äûðîê (hd) â 3d10-îáîëî÷êå ïåðåõîäíûõ ýëåìåíòîâ.PACS: 74.20.-z, 74.70.Ad, 74.20.Mn, 74.25.Dw1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ñâîáîäíûõ ýëåêòðî�íîâ, åñëè åãî ðàññìàòðèâàòü êàê âîçìóùåíèå, âñå�ãäà ïðèâîäèò ê îòðèöàòåëüíîé ïîïðàâêå, ÷òî ñîîò�âåòñòâóåò òåíäåíöèè ýëåêòðîíîâ ê �åððîìàãíåòèç�ìó.Ïðè èçó÷åíèè âîçáóæäåíèé ëîêàëèçîâàííûõs-ýëåêòðîíîâ ñèëüíîå õàááàðäîâñêîå îòòàëêèâàíèåïðè ìàëîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ òàêæå ïðèâîäèòê ñóùåñòâåííîìó óâåëè÷åíèþ ñïèíîâîé ÷àñòè ïà�ðàìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè, îäíàêî ïðè ýòîì�åððîìàãíåòèçì íå âîçíèêàåò [1℄.Áóäåò ïîêàçàíî, ÷òî àìïëèòóäà îáìåííîãî ðàñ-ñåÿíèÿ èìååò îòðèöàòåëüíîé çíàê òîëüêî äëÿ îãðà�íè÷åííîãî èíòåðâàëà ýíåðãèé, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò êî�íå÷íîìó èíòåðâàëó êîíöåíòðàöèè d-äûðîê.×èñëî 4s-ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäíó ýëå�ìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó ns, �àêòè÷åñêè åñòü ïîäãîíî÷�íûé ïàðàìåòð. Ñîãëàñíî çîííûì ðàñ÷åòàì, êîòî�ðûå êà÷åñòâåííî ïîäòâåðæäàþòñÿ ýêñïåðèìåíòîì,åãî çíà÷åíèå íå ïðåâûøàåò åäèíèöó.Èñïîëüçóÿ óðàâíåíèå ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè, íà�õîäèì, ÷òî ñðåäíåå ÷èñëî 3d-äûðîê hd, ïðèõîäÿùåå�ñÿ íà îäíó ÿ÷åéêó, ìåíüøå åäèíèöû äëÿ Ni, íàõîäèò�ñÿ â èíòåðâàëå îò 1 äî 2 äëÿ Co è îò 2 äî 3 äëÿ Fe.Äëÿ êàæäîãî èç ïåðå÷èñëåííûõ èíòåðâàëîâ áó�äåò ïîñòðîåíà ìàãíèòíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà è îïðå�äåëåíà òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ìàãíèòíîé âîñ�*E-mail: zaitsev�mbslab.kiae.ru

ïðèèì÷èâîñòè, îòíîñÿùåéñÿ ê ïàðàìàãíèòíîé �àçå.Áóäóò ðàññìîòðåíû òàêæå ïðè÷èíû îòñóòñòâèÿ �åð�ðîìàãíåòèçìà ìàðãàíöà è õðîìà, ïàëëàäèÿ è ïëàòè�íû, äëÿ êîòîðûõ ñîîòâåòñòâåííî 3 < hd < 5 è hd < 1.Âû÷èñëåíèÿ ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ïðî�âîäÿòñÿ â ðàìêàõ îäíîïåòëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ ñèñïîëüçîâàíèåì çàòðàâî÷íîé ïîëóýëëèïòè÷åñêîéïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïîëóøè�ðèíà åñòü åäèíñòâåííûé ýíåðãåòè÷åñêèé ïàðàìåòð,ïîñêîëüêó âî âñåõ ñëó÷àÿõ ýíåðãèÿ Õàááàðäàñ÷èòàåòñÿ áåñêîíå÷íîé.2. ÎÁÙÈÅ ÑÎÎÒÍÎØÅÍÈßÏîñëå 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:â+(m;�)(r) =X� gm;�� X̂�r ;â(n;�)(r) =X� gn;�� X̂�r : (1)Çäåñü èíäåêñû ¾�¿, ¾�¿ îòâå÷àþò âçàèìíî îáðàò�íûì ïåðåõîäàì s ! m, ò. å. �(m; s) = ��(s;m). Âå�ëè÷èíû gm;�� íàçûâàþòñÿ ãåíåàëîãè÷åñêèìè êîý��è�öèåíòàìè è âû÷èñëÿþòñÿ íèæå.325



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003Óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîë�íåíèÿ nm íàõîäèì èç îïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðíîé�óíêöèè �ðèíà, âû÷èñëåííîé äëÿ êàæäîé ïàðû ñî�ïðÿæåííûõ X-îïåðàòîðîâ (ñì. [2℄):D�;�(r; � ; r; � 0) = ��(� � � 0)hX�r (�)X�r0 (� 0)i++�(� 0 � �)hX�r0 (� 0)X�r (�)i: (2)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): (3)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 [3℄. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,â íàøåì ïðèáëèæåíèè ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêàÿ÷àñòü åñòü ñóììà ïðîèçâåäåíèÿ êîíöåâîãî ìíîæèòå�ëÿ íà îáîáùåííóþ ìàòðèöó ïåðåñêîêîâ è îäíîïåòëå�âîé ïîïðàâêè, êîòîðàÿ íå çàâèñèò íè îò ÷àñòîòû, íèîò èìïóëüñà:f�(s;m) = ns + nm; ��;�(p) = f�t��(p) + ��;� ;t��(p) = gk;�� tks (p)gs;�� : (4)Ñðåäíèå çíà÷åíèÿ äëÿ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ nmN+1 êî�íå÷íûõ ñîñòîÿíèé m íàõîäèì ÷åðåç äèàãîíàëüíóþêîìïîíåíòó ïðè � = ��:limÆ!+0D�;�(r; � ; r; � + Æ) == limÆ!+0TX!;p D�;�! (p) exp(i!Æ) == hX�(m;s)r X�(s;m)r i = hXm;sr Xs;mr i == hXm;mr i = nmN+1: (5)Óðàâíåíèÿ (4) îïðåäåëÿþò âñå êîíöåâûå ìíîæèòåëèf(�(s;m)) = ns + nm, êîòîðûå âõîäÿò â îïðåäåëå�íèå äèàãîíàëüíûõ êîìïîíåíò îäíî÷àñòè÷íîé �óíê�öèè �ðèíà, êîòîðàÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, âûðàæàåòñÿ ÷å�ðåç âñåâîçìîæíûå êîíöåâûå ìíîæèòåëè.Â îäíîïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè ñîáñòâåííî-ýíåð-ãåòè÷åñêèå ÷àñòè íå çàâèñÿò íè îò èìïóëüñà, íè

îò ÷àñòîòû. Â èñïîëüçóåìûõ íèæå óïðîùåííûõâû÷èñëåíèÿõ îíè îêàçûâàþòñÿ äèàãîíàëüíûìè ïîíîìåðó ïåðåõîäà: ��;� = Æ�;���. Åñëè îãðàíè�÷èòüñÿ ïåðåõîäàìè ìåæäó âûñîêîñïèíîâûìè N - è(N + 1)-äûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè, âìåñòî èíäåêñîâ¾�¿ è ¾�¿ óäîáíî èñïîëüçîâàòü âåëè÷èíó ïðîåê�öèè ñïèíà (N + 1)-äûðî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ñî ñïèíîìS = (N +1)=2 (ñì., íàïðèìåð, [4℄). Ïðè ýòîì êâàäðà�òû ãåíåàëîãè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ îïðåäåëÿþòñÿ÷åðåç âåëè÷èíó ñïèíà S è åãî ïðîåêöèþ M :jgS(M)j =rS +M2S ;M = S; S � 1; S � 2; : : : ;�S: (6)Ôèãóðèðóþùèå â âûðàæåíèè äëÿ �óíêöèè �ðèíà(2) ñðåäíèå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ òàêæå îïðåäåëÿþòñÿ÷åðåç 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.Ñâÿçü ìåæäó âàðèàöèÿìè N - è (N � 1)-÷àñòè÷-íûõ ñîñòîÿíèé óäàåòñÿ âûðàçèòü ÷åðåç ñðåäíåå çíà�÷åíèå äèàãîíàëüíîé êîìïîíåíòû �óíêöèè �ðèíàïðè íóëåâîì çíà÷åíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ:K = Tg2 limÆ!+0X!;pX�;� g�G�;�! (p)g�f� exp(i!Æ);g2 =X� g2�: (7)×òîáû ïîëó÷èòü óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ êîíöå�âûõ ìíîæèòåëåé ïðîâåäåì óñðåäíåíèå T -ïðîèçâåäå-íèÿ îïåðàòîðà óíè÷òîæåíèÿ (1) íà ëèíåéíóþ êîìáè�íàöèþ èç ñîïðÿæåííûõ X-îïåðàòîðîâ  ïðîèçâîëü�íûìè êîý��èöèåíòàìè m;�� :Ŷ(m;�) =X� m;�� X̂�(m;�) �� DT̂ �â(n;�)(r; �)Ŷ(m;�)(r0; � 0)�E ==X�;� gn;�� m;�� DT̂ �X̂�r;�X̂�r;� 0�E : (8)Çäåñü èñïîëüçîâàíî ðàçëîæåíèå îïåðàòîðà óíè÷òî�æåíèÿ (1) ñ ïîìîùüþ èçâåñòíûõ ãåíåàëîãè÷åñêèõ êî�ý��èöèåíòîâ gn;�� . Ïîñëå ïåðåõîäà ê ïðåäåëó � 0 ! � ,� 0 > � ïîëó÷àåì óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ âñåõ(N + 1)-÷àñòè÷íûõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ nsN+1:326



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ : : :X� g(k;�)�(m;s)nsN+1(k;�)�(s;m) == T limÆ!+0X!;pX�;� g(k;�)�(m;s)D�;�! (p)(k;�)�(s;m) �� exp(i!Æ): (9)Ïîäñòàâèì â ýòè óðàâíåíèÿ âûðàæåíèå (3) äëÿ�óíêöèè �ðèíà:X� g(k;�)�(m;s)nsN+1(k;�)�(s;m) = TX�;� g(k;�)�(m;s) �� limÆ!+0X!;p G�;�! (p) exp(i!Æ)f�(k;�)�(s;m): (10)Ïðîâåäåì ÿâíîå âû÷èñëåíèå âõîäÿùåé â ïðàâóþ ñòî�ðîíó ñóììû ïî ëåâûì èíäåêñàì:X� g(k;�)�(m;s)G�;�! (p) = W �! (p): (11)Äëÿ ýòîé öåëè èñïîëüçóåì óïðîùåííîå âûðàæåíèåäëÿ îáðàòíîé �óíêöèè �ðèíà:hĜ�1! (p)i�� = (E�;�! ) Æ�;� � g�f�tpg� : (12)Äëÿ ïðîñòîòû âû÷èñëåíèé ñ÷èòàåì, ÷òî êîìïîíåíòûÔóðüå ìàòðèöû èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà tp íå çàâèñÿòîò íîìåðîâ êîíå÷íûõ è íà÷àëüíûõ ñîñòîÿíèé äëÿâûäåëåííîé ãðóïïû ïåðåõîäîâ. Ýòî ïðåäïîëîæåíèåïðèâîäèò ê ëèêâèäàöèè íåäèàãîíàëüíûõ ïî èíäåê�ñàì ¾�¿ è ¾�¿ êîìïîíåíò ñîáñòâåííîé ýíåðãèè ��,êîòîðûå â îäíîïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè íå çàâèñÿòíè îò ÷àñòîòû, íè îò êâàçèèìïóëüñà. Îäíî÷àñòè÷�íàÿ ýíåðãèÿ E� çàâèñèò îò ðàçíîñòè N -äûðî÷íûõ è(N + 1)-äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé è îêàçûâàåòñÿ ðàâíîéñóììå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà è âåëè÷èíû ñïèíîâî�ãî ðàñùåïëåíèÿ â çàäàííîì ìàãíèòíîì ïîëå H :E�;�! = i! + �+ �H ���;! = (2k + 1)�T; � = �1: (13)Òàêèì îáðàçîì, íàñ èíòåðåñóåò òîëüêî ñïèíîâàÿ çà�âèñèìîñòü îò âåëè÷èíû ïðèëîæåííîãî ñëàáîãî ìàã�íèòíîãî ïîëÿ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò äàëüíåéøåé âîç�ìîæíîñòè îïðåäåëèòü ñïèíîâóþ ìàãíèòíóþ âîñïðè�èì÷èâîñòü è èññëåäîâàòü âîçìîæíîñòü ïîÿâëåíèÿ�åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè.ßâíîå âûðàæåíèå äëÿ îáðàòíîé �óíêöèè �ðèíà(12) ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü èñêîìóþ ñóììó ïî èíäåê�ñàì ¾�¿ â �îðìóëå (11):W �! (p) = g�E�;�! "1�X� g2�tpf�E�;�! #�1 : (14)

Â ðåçóëüòàòå íàõîäèì ÿâíûé âèä óðàâíåíèé (10):X� g�n�N+1� = T limÆ!+0X!;p exp(i!Æ)��X� g�f��E�;�! "1�X� g2�tpf�E�;�! #�1 : (15)Ïîñêîëüêó ÷èñëîâûå êîý��èöèåíòû � ïðîèçâîëü�íû, ÷èñëî íåçàâèñèìûõ óðàâíåíèé, ñîäåðæàùèõñÿ âñîîòíîøåíèÿõ (15), ïðè çàäàííûõ çíà÷åíèÿõ ãåíåà�ëîãè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ g� ðàâíî ÷èñëó âîçìîæ�íûõ çíà÷åíèé �, êîòîðîå ðàâíî ÷èñëó ðàçëè÷íûõ ïå�ðåõîäîâ, îïðåäåëÿåìûõ èñõîäíûì ðàçëîæåíèåì (1).Â ïðåäåëå H ! 0 êîíöåâûå ìíîæèòåëè è îäíî�ïåòëåâûå ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè îêàçûâà�þòñÿ íå çàâèñÿùèìè îò íîìåðà ïåðåõîäà �, ò. å.limH!0 f� = f0; limH!0E�;�! = i! + �0:Ïîëàãàÿ â óðàâíåíèÿõ (15) � = g� è ïåðåõîäÿ ê ïðå�äåëó H ! 0; ïîëó÷àåì óðàâíåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿñðåäíèõ (N + 1)-äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé:nN+1 = R1+Nf0K;K = T limÆ!+0X!;p exp(i!Æ)[i! � �p℄ =Xp nF (�p); (16)ãäå RN+1 � êðàòíîñòü (N +1)-äûðî÷íîãî ñîñòîÿíèÿâ îòñóòñòâèå ìàãíèòíîãî ïîëÿ, nF (�) � ðàñïðåäåëå�íèå Ôåðìè, �p = (g2f0tp � �0) � ýíåðãèÿ îäíî÷à�ñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé, g2 � ïîëíàÿ ñóììà êâàäðà�òîâ ãåíåàëîãè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ ñ ó÷åòîì êðàò�íîñòè âûðîæäåíèÿ âûäåëåííîé ãðóïïû ïåðåõîäîâg2 =P� g2�:Ïîñêîëüêó â îòñóòñòâèå ïîëÿ êîíöåâîé ìíî�æèòåëü ðàâåí ñóììå ÷èñåë çàïîëíåíèÿ N - è(N + 1)-äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé, ïîëíîå ÷èñëî äûðîêâûðàæàåòñÿ ÷åðåç èíòåãðàëüíóþ �óíêöèþ K ñïîìîùüþ ñëåäóþùåãî óðàâíåíèÿ:n = [n℄+R1+NfK; f0 = 1+[n℄�nRN +n�[n℄RN+1 ;[n℄ � n < [n℄ + 1: (17)Çäåñü êâàäðàòíûå ñêîáêè îáîçíà÷àþò öåëóþ ÷àñòü,à âòîðîå ñîîòíîøåíèå ìîæåò áûòü çàïèñàíî ñ ó÷å�òîì òîãî, ÷òî â èñïîëüçóåìîì ïðèáëèæåíèè êîíöå�âîé ìíîæèòåëü åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿ îò ÷èñåë çà�ïîëíåíèÿ.Ñèñòåìà óðàâíåíèé (16), (17) îïðåäåëÿåò ñâÿçüìåæäó õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì, òåìïåðàòóðîé èïëîòíîñòüþ n äûðîê. Äëÿ óäîáñòâà âû÷èñëåíèé327



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003ìîæíî ââåñòè ïåðåíîðìèðîâàííûé õèìè÷åñêèé ïî�òåíöèàë è ïåðåíîðìèðîâàííóþ òåìïåðàòóðó:�0 = ~�0f0g2; T = ~Tf0g2; (18)òîãäà èíòåãðàëüíàÿ �óíêöèÿ K áóäåò çàâèñåòü îò ~Tè ~�, êàê åñëè áû ýòè ïåðåìåííûå ÿâëÿëèñü òåìïåðà�òóðîé è õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì èäåàëüíîãî ãàçà.Äàëåå ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé (17) íàõîäèì çàâèñè�ìîñòü îò ýòèõ ïàðàìåòðîâ äëÿ êîíöåâîãî ìíîæèòå�ëÿ f0 è ñðåäíåãî ÷èñëà n äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé, ïîñëå÷åãî ñ ïîìîùüþ (18) îïðåäåëèì èñòèííóþ òåìïåðà�òóðó è õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë.Äëÿ íàõîæäåíèÿ òåìïåðàòóðíîé è êîíöåíòðàöè�îííîé çàâèñèìîñòåé ñïèíîâîé ìàãíèòíîé âîñïðèèì�÷èâîñòè ïîëîæèì â óðàâíåíèÿõ � = g� äëÿ òåõïåðåõîäîâ, êîòîðûå ðàçëè÷àþòñÿ âåëè÷èíîé ïðîåê�öèè ïîëíîãî ñïèíà â êîíå÷íîì (N +1)-äûðî÷íîì ñî�ñòîÿíèè. Äëÿ îñòàëüíûõ ïåðåõîäîâ ñ òîé æå êîíå÷�íîé ïðîåêöèåé ñïèíà ïîëîæèì � = 0, à çàòåì ïðî�âåäåì âàðüèðîâàíèå ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ (15)ïî âåëè÷èíå ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ïî âåëè÷èíå êîíöå�âûõ ìíîæèòåëåé, à òàêæå ïî îäíîïåòëåâûì ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêèì ÷àñòÿì:SXk=�S+1 g2kÆn(k)N+1 = (K + g2f0D1) SXk=�S+1 g2kÆfk ++D0f0 SXk=�S+1 g2kÆ�k � b2f0D0ÆH: (19)Êîý��èöèåíòû ýòîãî óðàâíåíèÿ âû÷èñëÿþòñÿ ïðèíóëåâîì âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå:Ds = T limÆ!+0X!;p tsp exp(i!Æ)[i! � �p℄2 =Xp tspn0F (�p): (20)Âåëè÷èíà b2 = Pk g2k � ñóììà êâàäðàòîâ ãåíåàëî�ãè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê ñîñòîÿíè�ÿì ñ çàäàííîé ïðîåêöèåé ïîëíîãî ñïèíà â êîíå÷íîìñîñòîÿíèè è �èêñèðîâàííîé ñîâîêóïíîñòè îäíî÷àñ-òè÷íûõ îðáèòàëüíûõ ñîñòîÿíèé. Ñ ïîìîùüþ îïðåäå�ëåíèÿ (6) íàõîäèìb2 = SXM=�S S +M2S = S + 12 : (21)Åñëè ðàññìàòðèâàòü âñåâîçìîæíûå îäíî÷àñòè÷íûåïåðåõîäû ê ñîñòîÿíèÿì ñ çàäàííûì ïîëíûì ñïèíîìS âûñîêîñïèíîâûõ (N + 1)-äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé, òîìû ïîëó÷èì íåñêîëüêî ãðóïï ïåðåõîäîâ, äëÿ êîòî�ðûõ ñïðàâåäëèâî îïðåäåëåíèå (6). Â ýòîì ñëó÷àåñóììó êâàäðàòîâ ãåíåàëîãè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ

g2 ïðè çàäàííîì ïîëíîì ñïèíå S âûñîêîñïèíîâûõ(N + 1)-äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé è ïðè çàäàííîì ÷èñëå� ðàçëè÷íûõ îðáèòàëüíûõ ñîñòîÿíèé íàõîäèì ÷åðåçêîìáèíàòîðíûé ìíîæèòåëü:g2 = b2C2S�1��1 = b2 (�� 1)!(2S � 1)!(�� 2S)! : (22)Ïðè çàäàííîì çíà÷åíèè ïîëíîãî ÷èñëà � îðáè�òàëüíûõ êîìïîíåíò â îáùåì ñëó÷àå ñëåäóåò ðàññìîò�ðåòü ðàçëè÷íûå çíà÷åíèÿ ïîëíîãî ñïèíà: îò S = 1=2äî S = �=2.Îñòàëüíûå óðàâíåíèÿ äëÿ âàðèàöèè (N + 1)-äû-ðî÷íûõ ñîñòîÿíèé óäîáíî çàïèñàòü ñ ïîìîùüþ âñïî�ìîãàòåëüíûõ êîý��èöèåíòîâ k, óäîâëåòâîðÿþùèõóñëîâèþ îðòîãîíàëüíîñòè ê ñîâîêóïíîñòè ðàçëè÷�íûõ ãåíåàëîãè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ:SXk=�S+1 gkk = 0: (23)Ïðîâîäÿ âàðüèðîâàíèå óðàâíåíèÿ (15) ñ ó÷åòîì ýòèõóñëîâèé, ïîëó÷àåì 2S � 1 âîçìîæíûõ ñîîòíîøåíèé,êîòîðûå íå çàâèñÿò îò âàðèàöèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ:SXk=�S+1 gkkÆn(k)N+1 = K SXk=�S+1 gkkÆfk ++ f0A SXk=�S+1 gkkÆ�k: (24)Ïðè ýòîì ïîÿâëÿåòñÿ íîâûé êîý��èöèåíò, èìåþùèéîñîáåííîñòü ïðè íóëåâîé ýíåðãèè âîçáóæäåíèé:A =Xp nF (�p)� nF (��)�p + � : (25)Ïîñêîëüêó â ïðàâóþ ÷àñòü ñèñòåìû óðàâíåíèé (20),(24) âàðèàöèè ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ âõîäÿòíåÿâíî òîëüêî ÷åðåç âàðèàöèè êîíöåâûõ ìíîæèòå�ëåé, ê ýòèì óðàâíåíèÿì íåîáõîäèìî ïðèñîåäèíèòüñîîòíîøåíèÿ, ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ âàðèàöèè ñðåäíèõ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ÆnkN+1 âûðàæàþòñÿ ÷åðåç âàðèà�öèè êîíöåâûõ ìíîæèòåëåé Æfk.Ýòè ñîîòíîøåíèÿ íåòðóäíî ïîëó÷èòü, åñëè çàìå�òèòü, ÷òî ïðè íàëîæåíèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿâàðèàöèè Ænk ÷èñåë çàïîëíåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèåçàäàííîé ïðîåêöèè ñïèíà k = Sz 6= 0, òîëüêî çíàêîìîòëè÷àþòñÿ îò âàðèàöèé ÷èñåë çàïîëíåíèÿ, îòíîñÿ�ùèõñÿ ê òîìó æå ñîñòîÿíèþ, íî ñ ïðîòèâîïîëîæíîéïðîåêöèåé ñïèíà.Ó÷èòûâàÿ ñâÿçü ìåæäó íîìåðîì êîíöåâîãî ìíî�æèòåëÿ k = Sz è çíà÷åíèÿìè ïðîåêöèè ñïèíà äëÿN -328



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ : : :
(n;m) (n;m)� Ps6=n(n; s) (s; n)�+ Pp6=n(p;m) (n;m)(n;m) (m; p)+

�èñ. 1. Îäíîïåòëåâûå ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå÷àñòèè (N +1)-äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé fk = n(k)N+1+n(k�1=2)N ,ñðàçó íàõîäèì èñêîìûå ñîîòíîøåíèÿ:S�pXk=1�S+p Æfk = S�pXk=1�S+p Æn(k)N+1+ S�pXk=1�S+p Æn(k�1=2)N == S�p�1Xk=1�S+p Æn(k)N+1 + Æn(S�p)N+1 = Æn(S�p)N+1 : (26)Çäåñü ÷èñëà p ìîãóò ïðèíèìàòü âñå öåëûå çíà÷åíèÿîò íóëÿ äî [S℄, òàê ÷òî ñîîòíîøåíèÿ (26) ïîëíîñòüþðåøàþò çàäà÷ó îá èñêëþ÷åíèè èç ëåâîé ÷àñòè óðàâ�íåíèé (19), (24) âàðèàöèè âñåõ N + 1-äûðî÷íûõ ÷è�ñåë çàïîëíåíèÿ.Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîëó÷èòü óðàâíåíèÿ äëÿ âàðèà�öèè ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèõ ÷àñòåé ��, ïðåäñòà�âèì ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêóþ ÷àñòü â âèäå ñóììûäâóõ ñëàãàåìûõ, êàæäîå èç êîòîðûõ ñîäåðæèò îäíî�÷àñòè÷íóþ �óíêöèþ �ðèíà, ïðîñóììèðîâàííóþ ïîèìïóëüñàì è ÷àñòîòàì (ñì. ðèñ. 1):�� = A�;�Y �� +B�;�Y ��� ; (27)ãäå A�;� è B�;� � çàäàííûå ÷èñëîâûå ìàòðèöû, îïðå�äåëÿåìûå ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè êèíåìàòè÷åñêî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ, õàðàêòåðíûå äëÿ çàäàííîé ãðóï�ïû ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé. Ôóíêöèè Y �� âûðàæàþòñÿ÷åðåç òó æå ñóììó W�! (p), ÷òî è ïðè âû÷èñëåíèè÷èñåë çàïîëíåíèÿ:Y �� = g�TX!;p tpX� g� [G!(p; �)℄�� == g�TX!;p tpW�! (p): (28)Ïîäñòàâëÿÿ ñþäà ÿâíîå âûðàæåíèå (14), íàõîäèìY �� = g2�TX!;p tp 1E�;�! "1�X� g2�tpf��E�;�! #�1 : (29)Ïðè íóëåâîì âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå îäíîïåòëå�âûå ïîïðàâêè íå çàâèñÿò îò íîìåðà ïåðåõîäà, ÷òî

äàåò íåñóùåñòâåííóþ ïîïðàâêó ê õèìè÷åñêîìó ïî�òåíöèàëó.Ïðè âû÷èñëåíèè âàðèàöèè � ïî âåëè÷èíå âíåø�íåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ èñïîëüçóåì î÷åâèäíîå ñîîòíî�øåíèå Æ�� = A�;� ÆY �� �B�;� ÆY �� : (30)Äàëåå åñòåñòâåííî ââåñòè ÷èñëîâóþ ìàòðèöóS�;� = A�;�g2� �B�;�g2�; (31)÷åðåç êîòîðóþ âûðàæàþòñÿ âàðèàöèè ïðàâûõ ÷àñ-òåé ñîîòíîøåíèé (29) è (24):Æ�k = g2 SXp=�S+1D(2)k;pÆfp ++ SXp=�S+1 hD(1)k;p � Fk;pi Æ�p �RkD1ÆH: (32)Çäåñü ââåäåíû êîìïîíåíòû ÷èñëîâîãî âåêòîðàRk = SPp=�S+1Sk;p, ÷åðåç êîòîðûé âûðàæàþòñÿ âñåîñòàëüíûå ìàòðèöû:D(n)k;p = DnUk;p;Fk;p = QWk;p; Q = [K � n(��)℄f0g2 ; (33)çäåñü ÷èñëî g2 = P� g2� òîëüêî ìíîæèòåëåì C2S�1��1îòëè÷àåòñÿ îò b2 =Pk b2k,Uk;p = Rkg2pb2 ; b2 = S+12 ; Wk;p = Uk;p�Sk;p; (34)ãäå S � âåëè÷èíà ñïèíà (N + 1)-äûðî÷íûõ ñîñòî�ÿíèé, � � ïîëíîå ÷èñëî âûäåëåííûõ îðáèòàëüíûõñîñòîÿíèé.Òàêèì îáðàçîì, ïðè çàäàííûõ ÷èñëàõ Sk;p è êî�ý��èöèåíòàõ Dn; A;K;Q ñèñòåìà óðàâíåíèé (19),(24), (26) è (32) ïîçâîëÿåò íàéòè âàðèàöèè âñåõêîíöåâûõ ìíîæèòåëåé è îäíîïåòëåâûõ ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêèõ ÷àñòåé (ðèñ. 1).×òîáû îïðåäåëèòü ñïèíîâóþ âîñïðèèì÷èâîñòü �,íåîáõîäèìî íàéòè ïîïðàâêè ê ñïèíîâîìó ìàãíèòíî�ìó ìîìåíòó:� = 2��2Bv0 ÆMÆH ;ÆM = SXk=�S kÆn(k)N+1 + S�1=2Xm=�S+1=2mÆn(m)N ; (35)v0 � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè,329



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003Ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ âàðèàöèé ÷èñåë çàïîëíå�íèÿ, âõîäÿùàÿ â îïðåäåëåíèå âàðèàöèè ñïèíîâîãîìîìåíòà, äîëæíà áûòü âûðàæåíà ÷åðåç âàðèàöèèêîíöåâûõ ìíîæèòåëåé, êîòîðûå íàõîäèì èç ñèñòåìûóðàâíåíèé (19), (24), (26) è (32).Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî ñîîòíîøåíèÿñíà÷àëà âû÷èñëèì âñïîìîãàòåëüíóþ ñóììó, èñõîäÿèç îïðåäåëåíèÿ êîíöåâûõ ìíîæèòåëåé (6):SXk=�S+1 k Æfk = SXk=�S+1 k Æn(k)N+1 ++ SXk=�S+1 k Æn(k�1=2)N = SXk=�S k Æn(k)N+1 + S Æn(�S)N+1 ++ SXk=�S+1�k � 12� Æn(k�1=2)N ++ 12 SXk=�S+1 Æn(k�1=2)N : (36)Ïîñëåäíÿÿ ñóììà îáðàùàåòñÿ â íóëü, ïîñêîëüêó âíåé ñóììèðîâàíèå ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ ïî âñåì âîç�ìîæíûì ïðîåêöèÿì ïîëíîãî ñïèíà, îòíîñÿùåãîñÿ êN -äûðî÷íûì ñîñòîÿíèÿì. Ïåðâàÿ è òðåòüÿ ñóììû �ïîïðàâêà ê ñïèíîâîìó ìîìåíòó, à âòîðîå ñëàãàåìîåïðåîáðàçóåòñÿ â ñóììó ïî âàðèàöèÿì êîíöåâûõ ìíî�æèòåëåé ñ ïîìîùüþ �îðìóëû (26) ïðè p = 0:S Æn(�S)N = �S Æn(S)N = �S SXk=1�S Æfk: (37)Â ðåçóëüòàòå âûðàæàåì âàðèàöèþ ñïèíîâîãî ìîìåí�òà ÷åðåç âàðèàöèè êîíöåâûõ ìíîæèòåëåé:ÆM = SXk=1�S(S + k) Æfk = 2SXp=1 p Æ ~f2S+1�p == 2SXn=1(2S + 1� n) Æ ~fn: (38)Çäåñü è íèæå èñïîëüçîâàíà èíàÿ íóìåðàöèÿ êîíöå�âûõ ìíîæèòåëåé: ~fn = fS+1�n, n = 1; 2; : : : ; 2S.Ñîîòíîøåíèÿ (26), (35) è (38) ïîçâîëÿþò â êà÷å�ñòâå ïåðåìåííûõ èñïîëüçîâàòü òîëüêî êîíöåâûå ìíî�æèòåëè è èõ âàðèàöèè, à çàòåì îïðåäåëèòü âîñïðè�èì÷èâîñòü êàê �óíêöèþ ïåðåíîðìèðîâàííîé òåìïå�ðàòóðû è õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (ñì. (18)).Äëÿ íàõîæäåíèÿ óñëîâèé �åððîìàãíèòíîéíåóñòîé÷èâîñòè äîñòàòî÷íî çàïèñàòü óñëîâèÿðàçðåøèìîñòè îäíîðîäíîé ñèñòåìû óðàâíåíèé,ïîëó÷åííîé èç óðàâíåíèé (19), (24), (26) è (32) ïðèÆH = 0.

Â ðåçóëüòàòå íàõîäèì ñîîòíîøåíèå ìåæäó ïå�ðåíîðìèðîâàííîé òåìïåðàòóðîé è õèìè÷åñêèì ïî�òåíöèàëîì, èç êîòîðîãî ìîæíî ïîëó÷èòü ìàãíèò�íóþ �àçîâóþ äèàãðàììó â ïåðåìåííûõ ¾êîíöåíòðà�öèÿ�òåìïåðàòóðà¿.3. ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÇÌ ÍÈÊÅËßÂ ñëó÷àå Ni, Pd è Pt d-ñèñòåìà ðåçîíèðóåò ìåæ�äó ïóñòûìè (äåñÿòèýëåêòðîííûìè) è îäíîäûðî÷íû�ìè (äåâÿòèýëåêòðîííûìè) ñîñòîÿíèÿìè.�àññìîòðèì ïðåäåëüíûé ñëó÷àé, êîãäà âëèÿíèåìêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ïî ñðàâíå�íèþ ñ øèðèíîé äûðî÷íîé çîíû ïðîâîäèìîñòè. Ïðèíóëåâîì ìàãíèòíîì ïîëå è áåñêîíå÷íîé ýíåðãèè Õàá�áàðäà ïîëó÷àåì, ñîãëàñíî (17), ñëåäóþùåå óðàâíå�íèå ñîñòîÿíèÿ:hd = 2�fXp nF (�p); �p = ftp � �;f = 1� hd(2�� 1)2� : (39)Çäåñü � = 5 � ïîëíîå ÷èñëî îðáèòàëüíûõ îäíîäû�ðî÷íûõ ñîñòîÿíèé, f � êîíöåâîé ìíîæèòåëü, êî�òîðûé ïðè íóëåâîì ìàãíèòíîì ïîëå åñòü ëèíåé�íàÿ �óíêöèÿ ñðåäíåãî ÷èñëà äûðîê, ïðèõîäÿùèõ�ñÿ íà îäíó ÿ÷åéêó nh. Õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë �âêëþ÷àåò â ñåáÿ ñóììó âñåõ îäíîïåòëåâûõ ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêèõ ÷àñòåé, êîòîðûå ïðè íóëåâîì ìàã�íèòíîì ïîëå íå çàâèñÿò íè îò ñïèíîâûõ, íè îò îðáè�òàëüíûõ èíäåêñîâ.Ïðè êîíå÷íîì ìàãíèòíîì ïîëå óäîáíî âûäåëèòüñïèíîâóþ è îðáèòàëüíóþ ÷àñòè è çàïèñàòü óðàâíå�íèå äëÿ ñðåäíåãî ÷èñëà äûðîê, èìåþùèõ çàäàííóþâåëè÷èíó ïðîåêöèè ñïèíà � è îäíî÷àñòè÷íîãî îðáè�òàëüíîãî ìîìåíòà:n�m = f�mXp nF (��m(p));��m(p) = f�mtp +��m � �� �H �mH;f�m = n0 + n�m: (40)Çäåñü êîíöåâûå ìíîæèòåëè ðàâíû ñóììå ñðåäíåãî÷èñëà ïóñòûõ n0 è îäíîäûðî÷íûõ n�m ñîñòîÿíèé, òàê÷òî èõ âàðèàöèÿ, ñâÿçàííàÿ ñ âàðèàöèåé ìàãíèòíîãîïîëÿ, ñîâïàäàåò ñ âàðèàöèåé îäíîäûðî÷íûõ ñîñòîÿ�íèé: Æn�m = Æf�m.Óðàâíåíèÿ äëÿ îäíîïåòëåâûõ ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêèõ ÷àñòåé èìåþò âåñüìà ïðîñòîé âèä, ïîñêîëü�êó äëÿ óïðîùåíèÿ ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî ñïåêòð330



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ : : :ýíåðãåòè÷åñêèõ âîçáóæäåíèé äèàãîíàëåí êàê ïî ñïè�íîâûì, òàê è ïî îðáèòàëüíûì èíäåêñàì:��m = �T Xp;k;! tp �G�;k! (p) +G��;k! (p)	++ TXp;! tpG�;m! (p): (41)Ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå ñîêðàùàåòñÿ ñ ïåðâûì ñëà�ãàåìûì â ïåðâîé ñóììå, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò íóëå�âîé àìïëèòóäå ðàññåÿíèÿ âîçáóæäåíèé ñ îäèíàêî�âûìè ñïèíîâûìè è îðáèòàëüíûìè èíäåêñàìè. Â íà�øåì ïðåäñòàâëåíèè îäíî÷àñòè÷íàÿ �óíêöèÿ �ðè�íà äèàãîíàëüíà, òàê ÷òî ñóììèðîâàíèå ïî ÷àñòîòå!n = �T (2n+1) ïðèâîäèò ê èçâåñòíîé �óíêöèè Ôåð�ìè:��m = �Xp;k tp �nF (��k (p)) + nF (���k (p))	++Xp tpnF (��m(p)): (42)Äëÿ íàõîæäåíèÿ óñëîâèé âîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàã�íèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè äîñòàòî÷íî îïðåäåëèòü óñëî�âèÿ ïîÿâëåíèÿ íåíóëåâûõ âàðèàöèé ñðåäíèõ ÷èñåëçàïîëíåíèÿ Æn�m ïðè íóëåâîé âàðèàöèè âåëè÷èíûìàãíèòíîãî ïîëÿ H . Ïðåäïîëîæèì, ÷òî âàðèàöèè íåçàâèñÿò îò îðáèòàëüíîé ïåðåìåííîé m, íî ìåíÿþòçíàê ïðè èçìåíåíèè çíàêà ïðîåêöèè ñïèíà:Æn�m = �Æn��m = Æf� = �Æf��: (43)Íåçàâèñèìîñòü âàðèàöèè îò îðáèòàëüíûõ èíäåêñîâñîîòâåòñòâóåò âîçìîæíîñòè ðàçäåëåíèÿ âîñïðèèì÷è�âîñòè íà ñïèíîâóþ è îðáèòàëüíóþ ÷àñòè è äàëüíåé�øåãî âûäåëåíèÿ ñèíãóëÿðíîé ÷àñòè ñïèíîâîé âîñ�ïðèèì÷èâîñòè. Óäàåòñÿ äîêàçàòü, ÷òî îðáèòàëüíàÿíåóñòîé÷èâîñòü â êóáè÷åñêîé ðåøåòêå íå âîçíèêàåò,òàê ÷òî íèæå çàâèñèìîñòü îò îðáèòàëüíûõ èíäåêñîâíå ðàññìàòðèâàåòñÿ.Âàðèàöèÿ óðàâíåíèé (40) è (41) ïðèâîäèò ê ñëå�äóþùèì óðàâíåíèÿì: 1�K � fD1 �fD0�D2 1�D1 !� Æf�Æ�� ! ==  �fD0 �ÆH�D1 �ÆH ! : (44)Âñå êîý��èöèåíòû îïðåäåëÿþòñÿ ÷åðåç çàòðàâî÷�íóþ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé �0(�):K = Z �(�)nF (f�� �) d�;Dk = Z �(�)�kn0F (f�� �) d�: (45)

�åøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (44) ïîçâîëÿåò îïðåäå�ëèòü âîñïðèèì÷èâîñòü:�(T ) = 2��2Bvs Æf�ÆH = 2��2Bvs �� �fD01�K�fD1�(1�K)D1�f(D0D2�D21) ; (46)çäåñü vs � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, �B � ìàãíå�òîí Áîðà. Âîçíèêíîâåíèå �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿ�äî÷åíèÿ íàõîäèì èç óñëîâèÿ âîçìîæíîñòè ðàçðåøå�íèÿ îäíîðîäíîé ñèñòåìû óðàâíåíèé (44) ïðè ÆH = 0:1�K = (f + 1�K)D1 + f(D0D2 �D21); (47)ïðè T = 0: 1�K = fD11�D1 : (48)Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, óñòàíàâëèâàþùåå ñâÿçü ìåæ�äó õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì, ïëîòíîñòüþ è òåìïå�ðàòóðîé, òàêæå âûðàæàåòñÿ ÷åðåç �óíêöèþ K è ïà�ðàìåòð �, îáîçíà÷àþùèé ÷èñëî îðáèòàëüíûõ êîìïî�íåíò: n = 2�fK; f = 1� n�1� 12�� ; (49)ãäå � � ñòåïåíü îðáèòàëüíîãî âûðîæäåíèÿ.Â ïðåäåëå T ! 0 ýòè ñîîòíîøåíèÿ óïðîùàþòñÿ:K = �Z�1 �(�)d�; fD1 = ���(�);f = 11 + (2�� 1)K ; n = 2�K1 + (2�� 1)K : (50)Ïîñêîëüêó âñå âåëè÷èíû âûðàæàþòñÿ ÷åðåç åäèí�ñòâåííûé ïàðàìåòð �, ïîñëå ïîäñòàíîâêè â óñëî�âèå �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè óäàåòñÿ îïðå�äåëèòü êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ, êîòîðûì ñîîòâåòñòâó�åò îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ �åððîìàãíåòèçìà ïðèT = 0.Â ìîäåëè ïîëóýëëèïòè÷åñêîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé, êîãäà �(�) = 2p1� �2=�, èìååì ñëåäóþùåå óñëî�âèå: K = �� sin�2� ; fD1 = sin�� ;1�K�(2�� 1)K2 + (2�� 2)K + 2 = sin�� : (51)Ïðè çàäàííîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ � ïîñëåäíååóðàâíåíèå îïðåäåëÿåò êðèòè÷åñêóþ âåëè÷èíó K,331
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0:80:750:70:650:60:5500:010:020:030:040:05T=jtj

0:3
T=jtj

�èñ. 2. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà íèêåëÿ, ïàëëà-äèÿ è ïëàòèíû. Ôåððîìàãíèòíàÿ îáëàñòüçàøòðèõîâàíà. Ñòðåëêîé îòìå÷åíî òåîðå-òè÷åñêîå çíà÷åíèå òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà;T=jtj = (627:4 � 2)=(3:78 � 11606) = 0:0286êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò êðèòè÷åñêîé êîíöåíòðàöèèn = 2�K=[1 + (2�� 1)K℄.Ïðè � = 1, 2 óðàâíåíèÿ ðåøåíèé íå èìåþò [5℄.Åñëè æå � = 5, òî ïîëó÷àåì äâå êðèòè÷åñêèå òî÷êè:K1 = 0:1161, ò. å. n1 = 0:5671, è K2 = 0:295, ò. å.n2 = 0:8071.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ìîäåëè ïîëóýëëèïòè÷åñêîéçîíû �åððîìàãíåòèçì ñóùåñòâóåò â êîíå÷íîé îáëà�ñòè êîíöåíòðàöèé îò n1 = 0:56710 äî n2 = 0:8071(ñì. ðèñ. 2).Íàøà òåîðèÿ êà÷åñòâåííî îáúÿñíÿåò ìàãíèòíûåñâîéñòâà ìåòàëëîâ 8-é ïîäãðóïïû � Ni, Pd è Pt.Âñå îíè èìåþò êóáè÷åñêóþ ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó�ÖÊ-òèïà. Ñóììàðíîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìî�ñòè ðàâíî 10, à ÷èñëî ýëåêòðîíîâ íà íåäîçàïîëíåí�íîé s-îáîëî÷êå íå ïðåâûøàåò åäèíèöó. Ñîãëàñíî çîí�íûì ðàñ÷åòàì ÷èñëî s-ýëåêòðîíîâ íà íåçàïîëíåííîéîáîëî÷êå ñîñòàâëÿåò: 0.81, 0.59, 0.94 ñîîòâåòñòâåííîäëÿ Ni, Pd è Pt. Îòñþäà ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ÷èñ�ëî äûðî÷íûõ d-ñîñòîÿíèé (hd) ðàâíî ñîîòâåòñòâåííî0.81, 0.59 è 0.94. Òàêèì îáðàçîì, ÷èñëî äûðî÷íûõñîñòîÿíèé íèêåëÿ ÿâëÿåòñÿ ïðîìåæóòî÷íûì ìåæäóhd äëÿ ïàëëàäèÿ è ïëàòèíû. Åñòåñòâåííî ïðåäïî�ëîæèòü, ÷òî Pd è Pt ïî ñâîåé êîíöåíòðàöèè äû�ðîê íàõîäÿòñÿ âíå îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ �åððî�ìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè, â òî âðåìÿ êàê ïðîìåæó�òî÷íàÿ âåëè÷èíà äûðî÷íîé êîíöåíòðàöèè Ni íàõî�äèòñÿ âíóòðè îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ �åððîìàãíèò�íîé íåóñòîé÷èâîñòè (ñì. ðèñ. 2, íà êîòîðîì ìîæíîâèäåòü êîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ìåæäó ýêñïåðèìåí�òàëüíûì è òåîðåòè÷åñêèì çíà÷åíèÿìè ìàãíèòíîãîìîìåíòà íàñûùåíèÿ).

4. ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÇÌ ÊÎÁÀËÜÒÀ�àññìîòðèì ñëó÷àé, êîãäà ñèñòåìà ðåçîíèðóåòìåæäó îäíîäûðî÷íûìè è äâóõäûðî÷íûìè âûñî�êîñïèíîâûìè ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïèíîì 1. Âûðàçèì âà�ðèàöèþ äâóõäûðî÷íûõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ÷åðåç âà�ðèàöèè äâóõ êîíöåâûõ ìíîæèòåëåé. Â ñîãëàñèè ñ(26) ïîëó÷èìÆn�II = 2Xk=1 Æf�k ; Æn0II = 0: (52)Ýòè ñîîòíîøåíèÿ ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü äëÿ ïîëó�÷åíèÿ óðàâíåíèé äëÿ âàðèàöèè êîíöåâûõ ìíîæèòå�ëåé Æf�k :b21 Æn�II = 2Xk=1 Æf�k = �K + g2fD1� 2Xk=1 b2k Æf�k ++ fD0 2Xk=1 b2k Æ��k � fD0b2 ÆH: (53)Çäåñü íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü çíà÷åíèÿ ãåíåàëîãè�÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ (6) ïðè S = 1, à òàêæå îáî�çíà÷åíèÿ (22):b21 = 1; b22 = 12 ; 2Xk=1 b2k = 32 ; g2 = b2(�� 1); (54)÷òî ñîîòâåòñòâóåò âûáîðó ìàêñèìàëüíî âîçìîæíî�ãî ÷èñëà âûðîæäåííûõ d-îðáèòàëåé (� = 2, 3 èëè� = 5).Çäåñü è íèæåK =Xp nF (�p); Dk =Xp (tp)k n0F (�p);�p = g2ftp � �: (55)Äâà äðóãèõ óðàâíåíèÿ çàïèøåì â ñîãëàñèè ñ (24)ñ èñïîëüçîâàíèåì äîïîëíèòåëüíîãî óñëîâèÿ îðòîãî�íàëüíîñòè 1b1 = �2b2:b11Æn�II = K 2Xk=1 bkk Æf�k+A 2Xk=1 bkk Æ��k : (56)Ñîîòíîøåíèÿ (52) ïîçâîëÿþò èñêëþ÷èòü èç óðàâíå�íèé âàðèàöèè äâóõ÷àñòè÷íûõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ, òàê÷òî óðàâíåíèÿ (53) è (56) ïåðåïèñûâàþòñÿ ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì:Æf1 + Æf2 = �K + g2fD1� 2Xk=1 b2k Æf�k ++ fD0 2Xk=1 b2k Æ��k � fD0b2 ÆH; (57)332



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ : : :Æf1 + Æf2 = (Æf1 � Æf2)K + fA (Æ��1 � Æ��2 ) : (58)Çäåñü áûëî èñïîëüçîâàíî óñëîâèå 1b1 = �2b2 è ðå�çîíàíñíûé êîý��èöèåíò A, îïðåäåëåííûé â (25).Ïîëó÷åííûå óðàâíåíèÿ ïðè íóëåâûõ ïîïðàâêàõê ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèì ÷àñòÿì Æ� îïðåäåëÿ�þò âîñïðèèì÷èâîñòü è ãðàíèöó �åððîìàãíèòíîéíåóñòîé÷èâîñòè â íóëüïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè:K(1�K)� fg2(1=3 +K)D1: (59)Óðàâíåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå ìåæäó ñîáîé âàðèàöèè÷èñåë çàïîëíåíèÿ, ñîäåðæàò òåïåðü òàêæå âàðèàöèèñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèõ ÷àñòåé (ñì. ðèñ. 1).Ïðè ðàññìîòðåíèè îäíîïåòëåâûõ ñîáñòâåí-íî-ýíåðãåòè÷åñêèõ äèàãðàìì ìîæíî çàìåòèòü, ÷òîíåäèàãîíàëüíûå ïî íîìåðàì ïåðåõîäà (k; p = 1; 2)ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè îáðàùàþòñÿ âíóëü, â òî âðåìÿ êàê äèàãîíàëüíûå îïðåäåëÿþòñÿ÷åðåç èíòåãðàëû îò �óíêöèé �ðèíà ñ çàäàííîéïðîåêöèåé ñïèíà �:�(a;�)1 = �(�� 3)J (�)1 � (�� 1)J (��)2 ;�(a;�)2 = �(�� 1)J (��)1 + 2J (��)2 � (�� 3)J (�)2 : (60)Çäåñü � � ïîëíîå ÷èñëî îðáèòàëüíûõ êîìïîíåíò; âíàøåì ñëó÷àå � = 2, � = 3 èëè � = 5.Âåëè÷èíû, ñòîÿùèå ñïðàâà, íå çàâèñÿò îò íîìåðààòîìíîãî ñîñòîÿíèÿ è ïðè çàäàííîì � ðàçëè÷àþòñÿìíîæèòåëåì, ïðîïîðöèîíàëüíûì êâàäðàòó ñîîòâåò�ñòâóþùåãî ãåíåàëîãè÷åñêîãî êîý��èöèåíòà g21 = 1èëè g22 = 1=2:J (�)k = T Xn;!;p t(k;n)p G(n;k)! / g2kC(�): (61)Â íóëåâîì ìàãíèòíîì ïîëå �óíêöèè C(�) íå çàâèñÿòîò ïðîåêöèè ñïèíà, òàê ÷òî ïîñëå èõ ïîäñòàíîâêèâ (61) ìîæíî îáíàðóæèòü, ÷òî â ýòîì ïðåäåëå îáåñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè ñâîäÿòñÿ ê ïîñòî�ÿííîé, êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê ïîïðàâêå ê õèìè÷åñêîìóïîòåíöèàëó è íèæå íå ó÷èòûâàåòñÿ.Óðàâíåíèÿ äëÿ Æ� ïîëó÷àåì â ñîãëàñèè ñ îáùè�ìè ñîîòíîøåíèÿìè (31)�(34). ×èñëåííûå çíà÷åíèÿìàòðèöû Ŝ, ïîñòðîåííîé â ñîîòâåòñòâèè ñ îïðåäåëå�íèåì ìàòðèöû ñîáñòâåííîé ýíåðãèè ñ ïîìîùüþ (60)è ðèñ. 1, â äàííîì ñëó÷àå èìååò ñëåäóþùèé âèä:Ŝ =  3� � (�� 1)=2�� 1 (1� �)=2 ! ;R̂ =  (5� �)=2(�� 1)=2 ! : (62)

Ìàòðèöà Û ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ïðîèçâåäåíèéUk;n = Rkbn=b2:Û =  (5� �)=3 (5� �)=6(�� 1)=3 (�� 1)=6 ! : (63)Îïåðàòîð F̂ (0) = Q(�)Ŵ ; ãäå Q îïðåäåëåíî â (33), àìàòðèöà Ŵ èìååò íóëåâóþ ñóììó ýëåìåíòîâ êàæäîéñòðîêè:Ŵ = Û � Ŝ =  2(�� 2)=3 2(2� �)=32(��+ 1)=3 2(�� 1)=3 ! : (64)Íåîäíîðîäíîå ñëàãàåìîå ïðîïîðöèîíàëüíî äâóìåð�íîìó âåêòîðó R̂.Çàïèøåì óðàâíåíèÿ äëÿ ïîïðàâîê ê êîíöåâûììíîæèòåëÿì äëÿ âûñîêîñïèíîâûõ 3d-äûðî÷íûõ ñî�ñòîÿíèé, êîãäà � = 5:0BBBB� 1�b21P 1�b22P �fD0b21 �fD0b221�K 1+K �fA fA�g2D2K �g2D2K 1�D1b21 3=4�D1b220 0 1 + 2Q �2Q 1CCCCA�
�0BBBB� Æf1Æf2Æ�1Æ�2 1CCCCA = 0BBBB� �fD0b2 ÆH0�D1b2 ÆH0 1CCCCA ; (65)ãäå P = K + g2fD1; f = 110(2K + 1) ;g2 = 4b2 = 6; nd = 1 + 5K1 + 2K : (66)Ïðèðàâíèâàÿ ñîîòâåòñòâóþùèé îïðåäåëèòåëü ê íó�ëþ, ïîëó÷àåì óðàâíåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿ óñëîâèÿ�åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè. Ïðè T = 0, êîãäàâûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå D2D0 �D21 = 0, èìååì óðàâíå�íèå� 43g2fAD2 +K(1�K)(3 + 14Q) == 13fg2D1(3K + 1)(3 + 14Q) ++ 2D1(1 + 6Q)K(1�K): (67)Âñå êîý��èöèåíòû çàâèñÿò îò ïîëîæåíèÿ õèìè÷å�ñêîãî ïîòåíöèàëà.Äëÿ ìîäåëè ïîëóýëëèïòè÷åñêîé çîíû âñå âåëè÷è�íû, âõîäÿùèå â óðàâíåíèÿ, óäîáíî âûðàçèòü ÷åðåçïàðàìåòð � = � + 2arsin(�=g2f):K = �� sin�2� ; D0 = �2 sin(�=2)f�g2 ;333
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hdPM
PMFM CF PM

AFM
1:59

Co (�ÖÊ)
1:0 1:2 1:4 1:6 1:8 2:0
T=jtj

0:020:040:100:120:140:08T=jtj0�èñ. 3. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà êîáàëüòà: FM ��åððîìàãíèòíûå îáëàñòè, AFM � àíòè�åð-ðîìàãíèòíûå îáëàñòè, CF � ñìåøàííàÿ �à-çà, PM � ïàðàìàãíèòíûå îáëàñòè; T=jtj == (1388 � 2)=(4:35 � 11606) = 0:05984D1 = sin�f�g2 ; D2 = D21D0 = �os(�=2) sin�f�g2 ;A(�) = 2�fg2 �ln ����tg �� � �4 �����+ sin �2� ;Q(�) = K0 � �(� � �)fg2 : (68)Âîçíèêàþùàÿ â êîý��èöèåíòå A(�) ëîãàðè�ìè÷å�ñêàÿ ðàñõîäèìîñòü ïðè �! 0 â âûðàæåíèè (67) êîì�ïåíñèðóåòñÿ ìíîæèòåëåì D2.Â ñîãëàñèè ñ îáùåé �îðìóëîé (38), ïîïðàâêà êìàãíèòíîìó ìîìåíòó âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ëèíåéíóþêîìáèíàöèþ ïîïðàâîê ê êîíöåâûì ìíîæèòåëÿì:ÆM = 2Æn1II + Æn1=2I = 2Æf1 + Æf2: (69)Ïîñëå âû÷èñëåíèÿ ïîñëåäíåé ñóììû ïîëó÷èì âîñ�ïðèèì÷èâîñòü� = 2��2bv0 [�fD0 (1 + 3K)(3 + 14Q)� 4AD1℄D ; (70)ãäå âåëè÷èíà, ñòîÿùàÿ â çíàìåíàòåëå, èìååò ñëåäó�þùèé âèä:D = �43g2AD2 +K(1�K)(3 + 14Q)��fg2D1�K+13� (14Q+3)�2D1(1+6Q)K(1�K)�� 2fg2�13 +K� (1 + 6Q)(D2D0 �D21): (71)

×èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (67) îïðåäåëÿåò îá�ëàñòü �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè (ì. ðèñ. 3):1 < nd < 1:5732: (72)Â íóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè ìû íàõîäèì ìåíååøèðîêóþ îáëàñòü �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè:1 < nd < 1:3946.Îñîáûå ñâîéñòâà �àçîâîé äèàãðàììû, ïðîÿâëÿþ�ùèåñÿ â îáëàñòè ïîëîæèòåëüíûõ çíà÷åíèé õèìè÷å�ñêîãî ïîòåíöèàëà, ñâÿçàíû ñ ïîÿâëåíèåì �óíêöèèA, êîòîðàÿ ïðè T = 0 èìååò ëîãàðè�ìè÷åñêóþ îñî�áåííîñòü ïðè íóëåâîì çíà÷åíèè õèìè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà (ò. å. ïðè � = �). Ýòà îñîáåííîñòü êîìïåíñè�ðóåòñÿ ìíîæèòåëåì D2; êîòîðûé îáðàùàåòñÿ â íóëüèìåííî â òîé æå òî÷êå. Îäíàêî âíå ýòîé òî÷êè, à òàê�æå ïðè � 6= 0; 2� ïðîèçâåäåíèå AD2 îêàçûâàåòñÿ ïî�ëîæèòåëüíûì. Ýòî è åñòü ïðè÷èíà, ïî êîòîðîé ñèñòå�ìà îñòàåòñÿ ïàðàìàãíèòíîé â øèðîêîé îáëàñòè êîí�öåíòðàöèé, çà èñêëþ÷åíèåì äâóõ óçêèõ îáëàñòåé, êî�òîðûå ïðèìûêàþò ê òî÷êàì, ñîîòâåòñòâóþùèì êðè�òè÷åñêèì çíà÷åíèÿì � = 0 è � = �.Äðóãîé îñîáåííîñòüþ èçó÷àåìîé ñèñòåìû ÿâëÿåò�ñÿ âîçìîæíîñòü èçìåíåíèÿ çíàêà ìàãíèòíîé âîñïðè�èì÷èâîñòè çà ñ÷åò îáðàùåíèÿ â íóëü ÷èñëèòåëÿ (N)ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè, òàê ÷òî ñóùåñòâóåò óç�êàÿ îáëàñòü, âíóòðè êîòîðîé âîñïðèèì÷èâîñòü îêà�çûâàåòñÿ îòðèöàòåëüíîé. Â ïðåäåëå T = 0 øèðèíàëåâîé ÷àñòè ðàâíà íóëþ, ïðàâàÿ ÷àñòü ýòîé îáëàñòèèìååò óçêóþ, íî êîíå÷íóþ øèðèíó:1:995 < hd < 1:999: (73)Ñî ñòîðîíû âûñîêèõ òåìïåðàòóð ãðàíèöà ýòîé îáëà�ñòè îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì îáðàùåíèÿ â íóëü âåëè�÷èíû ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè. Ñî ñòîðîíû íèç�êèõ òåìïåðàòóð ãðàíèöà îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì îá�ðàùåíèÿ âîñïðèèì÷èâîñòè â áåñêîíå÷íîñòü. Îòñþäàìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî óçêàÿ îáëàñòü îòðèöàòåëüíîéâîñïðèèì÷èâîñòè îòâå÷àåò àíòè�åððîìàãíèòíîé �à�çå. Âíóòðè ýòîé îáëàñòè ñèñòåìà, ïî-âèäèìîìó, òàê�æå ÿâëÿåòñÿ óïîðÿäî÷åííîé, òàê êàê îíà ãðàíè÷èò ñàíòè�åððîìåòàëëè÷åñêîé �àçîé, à íà ãðàíèöå ñ íåéâîñïðèèì÷èâîñòü îáðàùàåòñÿ â áåñêîíå÷íîñòü.5. ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÇÌ ÆÅËÅÇÀÂ ýòîì ñëó÷àå ñèñòåìà ðåçîíèðóåò ìåæäó äâóõ- èòðåõäûðî÷íûìè âûñîêîñïèíîâûìè ñîñòîÿíèÿìè. Ñî�îòâåòñòâåííî ýòîìó çàïèøåì óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæ-334



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ : : :äåíèÿ òðåõäûðî÷íûõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ. Â ñîãëàñèèñ îáùèìè ñîîòíîøåíèÿìè (19) èìååìb21 Æn(3�=2)III + b22 Æn(�=2)III + b23 Æn(��=2)III == K0 Xk=1;2;3 b2k Æf�k + f Xk=1;2;3 b2k Æ��kD0 ++ b2f Xk=1;2;3 b2k Æf�kD1 � b2f� ÆHD0: (74)Çäåñü íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü ÷èñëåííûå çíà÷å�íèÿ ãåíåàëîãè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ, ïîëó÷åííûåèç (6), äëÿ ïåðåõîäîâ ê òðåõäûðî÷íûì ñîñòîÿíèÿìñî ñïèíîì S = 3=2:b21 = 1; b22 = 23 ; b23 = 13 ;b2 =Xk b2k = 2;g2 = b2C2��4 = (�� 4)(�� 3): (75)Ñ ïîìîùüþ îáùèõ ñîîòíîøåíèé (26) âàðèàöèè ÷èñåëçàïîëíåíèÿ âûðàæàþòñÿ ÷åðåç âàðèàöèè êîíöåâûõìíîæèòåëåé:Æn(3=2)III = Æf1 + Æf2 + Æf3; Æn(1=2)III = Æf2;ÆnII = �Æf2 � Æf3: (76)Äâà äîïîëíèòåëüíûõ ñîîòíîøåíèÿ íàõîäèì ñ ïîìî�ùüþ óñëîâèé îðòîãîíàëüíîñòè. Òàê, ïðè óñëîâèèb3�3 = b1�1, b2�2 = �2b1�1, â ñîãëàñèè ñ (24), èìååìñëåäóþùåå:(1�K)(Æn(3=2)III � 3Æn(1=2)III ) == fA(�) (Æ�1 � 2Æ�2 + Æ�3) : (77)Åñëè æå ïîëîæèòü �2 = 0; b3�3 = �b1�1; òî ïîëó÷èì(1�K0)�Æn(3=2)III + Æn(1=2)III �� 2K0 ÆnII == fA(�) (Æ�1 � Æ�3) : (78)Êîý��èöèåíòûK, Dk, A îïðåäåëåíû òåìè æå îáùè�ìè �îðìóëàìè, ÷òî è â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå.Òðè óðàâíåíèÿ äëÿ äèàãîíàëüíûõ ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêèõ ÷àñòåé çàïèñûâàþòñÿ â ñîãëàñèèñ ðèñ. 1 â âèäå�(a;�)1 = 2J (�)1 � (�� 3)J (�)1 � (�� 2)J (��)3 ;�(a;�)2 = 2J (�)2 � (�� 2)J (��)2 �� (�� 3)J (�)2 + 3J (��)3 ;�(a;�)3 = �(�� 2)J (��)1 + 3J (��)2 ++ 2J (�)3 � (�� 3)J (�)3 : (79)

Çäåñü J (�)s = T Pn;!;p t(s;n)p G(n;s)! (p) � ñóììà ïðîèçâå�äåíèé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ìàòðèöû ïåðåõîäà t̂(p)íà ýëåìåíòû ìàòðèöû âèðòóàëüíîé �óíêöèè �ðèíàĜ!(p); îòíîñÿùåéñÿ ê çàäàííîé ïðîåêöèè ñïèíà èçàäàííîìó a-ñîñòîÿíèþ (a = xy, yz, zx, x2 � y2,3z2 � r2).Íàøåé ñëåäóþùåé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ âû÷èñëåíèåïîïðàâîê Æ�k, ïðîïîðöèîíàëüíûõ ïåðâîé ñòåïåíèìàãíèòíîãî ïîëÿ.Òðè âàðèàöèè Æ� óäîâëåòâîðÿþò îáùèì óðàâíå�íèÿì (32) ñ êîý��èöèåíòàìè, âûðàæàþùèìèñÿ ÷å�ðåç ýëåìåíòû ìàòðèöû Ŝ.Â ñâîþ î÷åðåäü, ìàòðèöû Ŝ è R̂ íàõîäèì ÷åðåçêîý��èöèåíòû, âõîäÿùèå â óðàâíåíèÿ (79):Ŝ = 0BBB� 5� � 0 (�� 2)=30 2 �1�� 2 �2 (5� �)=3 1CCCA ;R̂ = 0BB� (13� 2�)=31(13� 2�)=3 1CCA : (80)
Äëÿ d-ýëåêòðîíîâ � = 3; 4 èëè 5. Ìàòðèöà Û ïðåä�ñòàâëÿåòñÿ â âèäå ïðîèçâåäåíèé Uk;n = Rkb2n=2:Û == 0BBBB� (13�2�)=6 (13�2�)=9 (13�2�)=181=2 1=3 1=6(13�2�)=6 (13�2�)=9 (13�2�)=18 1CCCCA : (81)Îïåðàòîð F̂ (0) = Q(�)Ŵ ; ãäå âåëè÷èíàQ îïðåäåëåíàâ (33), à ìàòðèöà Ŵ = Û � Ŝ èìååò íóëåâóþ ñóììóýëåìåíòîâ êàæäîé ñòðîêè:Ŵ == 0BBBB� (4��17)=6 (13�2�)=9 (25�8�)=181=2 �5=3 7=6(5�4�)=6 (2�+11)=9 (8��37)=18 1CCCCA : (82)Â ÷àñòíîì ñëó÷àå � = 5 íåîáõîäèìo ðåøàòü ñëåäóþ�ùóþ ñèñòåìó óðàâíåíèé:335



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 20030BBBBBBBBB�1�(K0+fg2D1) 4=3�2(K0+fg2D1)=3 1�(K0+fg2D1)=31�K0 �2(1�K0) 1�K01�K0 2 1+K0�g2D2=2 �g2D2=3 �g2D2=6�g2D2=2 �g2D2=3 �g2D2=6�g2D2=2 �g2D2=3 �g2D2=6
�fD0 �2fD0=3 �fD0=3�fA 2fA �fA�fA 0 fAQ=2�D1=2+1 Q=3�D1=3 �5Q=6�D1=6Q=2�D1=2 �5Q=3�D1=3+1 7Q=6�D1=6�5Q=6�D1=2 7Q=3�D1=3 Q=6�D1=6+1

1CCCCCCCCCA�
�0BBBBBBBBB� Æf1Æf2Æf3Æ�1Æ�2Æ�3

1CCCCCCCCCA = 0BBBBBBBBB� �b2f� ÆHD000�� ÆHD1�� ÆHD1�� ÆHD1
1CCCCCCCCCA : (83)

Êîý��èöèåíòû, âõîäÿùèå â ýòó ñèòåìó óðàâíå�íèé, âûðàæàþòñÿ ÷åðåç èíòåãðàëû îò ðàñïðåäåëå�íèÿ Ôåðìè è çàâèñÿò îò ïåðåíîðìèðîâàííîé òåìïå�ðàòóðû è õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà:~T = Tfg2 ; ~� = �fg2 ; f = (6� hd)120 ;g2 = 12; K = 3(hd � 2)(6� hd) : (84)Ïðèðàâíÿâ íóëþ îïðåäåëèòåëü ýòîé ñèñòåìû,íàõîäèì óñëîâèå âîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàãíèòíîéíåóñòîé÷èâîñòè:K(1�K) = g2fD1�23 +K�+K(1�K)D1 ++ fg2�23 +K� (D2D0 �D21); (85)ê êîòîðîìó íåîáõîäèìî äîáàâèòü óðàâíåíèå ñîñòîÿ�íèÿ â âèäåfg2 = 615 + 5K ; hd = 61 +K3 +K ; 2 < hd < 3:Åñëè T = 0, òî D2D0 = D21 è äëÿ ìîäåëè ïîëóýëëèï�òè÷åñêîé çîíû âñå âåëè÷èíû, âõîäÿùèå â óðàâíåíèÿ,ïðåäñòàâëÿþòñÿ â âèäå îáùèõ ñîîòíîøåíèé (68), çà�âèñÿùèõ îò îäíîãî ïàðàìåòðà �, ÷åðåç êîòîðûé âû�ðàæàåòñÿ ïîëíîå ÷èñëî äûðîê hd.Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷èì �àçîâóþ äèàãðàììó, èçîá�ðàæåííóþ íà ðèñ. 4.×èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (84) äàåò � == 2:6938, K = 0:35826, òàê ÷òî �åððîìàãíèòíàÿíåóñòîé÷èâîñòü ñóùåñòâóåò â îãðàíè÷åííîé îáëàñòè

êîíöåíòðàöèé: 2 < hd < h = 2:4298. Âíå ýòîãî èí�òåðâàëà ñîñòîÿíèå îêàçûâàåòñÿ ïàðàìàãíèòíûì [6℄.Â íóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè òàêæå ìîæíîïîëó÷èòü êîíå÷íûé èíòåðâàë êîíöåíòðàöèé, âíó�òðè êîòîðîãî âîçíèêàåò �åððîìàãíèòíàÿ íåóñòîé÷è�âîñòü: 2 < hd < h0 = 2:339.Òàêèì îáðàçîì, �åððîìàãíåòèçì ñóùåñòâóåò âîâñåé îáëàñòè îò hd = 2 äî hd = 2:428. Îäíàêî, íà÷è�íàÿ ñ hd = 2:26 è äî hd = 2:428 íåóñòîé÷èâîñòü, ñâÿ�çàííàÿ ñ ÷èñòî îäíîïåòëåâûìè ïîïðàâêàìè, èñ÷åçàåòè îñòàåòñÿ íåóñòîé÷èâîñòü, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ, âîñíîâíîì, íóëü-ïåòëåâûìè ïîïðàâêàìè.Ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò èìååò îòíîøåíèå ê �åððî�ìàãíåòèçìó îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîãî �-æåëåçà, êî�òîðîå èìååò ìàãíèòíûé ìîìåíò íàñûùåíèÿ ðàâíûé2:2�B (ñì., íàïðèìåð, [7℄).×òî æå êàñàåòñÿ íå�åððîìàãíèòíîé �àçû -æå-ëåçà, òî, ñîãëàñíî èçìåðåíèÿì, ÷èñëî ýëåêòðîíîâ íàd-îáîëî÷êå ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 7.5, òàê ÷òî ÷èñëîäûðîê ðàâíî 2.5.Òàêèì îáðàçîì, ñóùåñòâîâàíèå �åððîìàãíåòèç�ìà �-æåëåçà îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî ÷èñëî äûðî÷íûõñîñòîÿíèé (ïðèìåðíî 2.2) íàõîäèòñÿ âíóòðè èíòåðâà�ëà ñóùåñòâîâàíèÿ �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè.Îòñóòñòâèå �åððîìàãíåòèçìà -æåëåçà îáúÿñíÿåòñÿòåì, ÷òî êîëè÷åñòâî äûðîê íà 3d-îáîëî÷êå, ðàâíîåïðèìåðíî 2.5, ïðåâûøàåò êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå, ïî�ëó÷åííîå êàê â íóëüïåòëåâîì, òàê è â îäíîïåòëåâîìïðèáëèæåíèÿõ.Êà÷åñòâåííûé âûâîä î âîçìîæíîñòè ñóùåñòâîâà�íèÿ �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ íà îãðàíè÷åí�íîì èíòåðâàëå êîíöåíòðàöèé ñîãëàñóåòñÿ êàê ñ íóëü�ïåòëåâûì, òàê è ñ îäíîïåòëåâûì ïðèáëèæåííûì âû�÷èñëåíèÿìè.336
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�èñ. 4. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà æåëåçà. Ôåððî-ìàãíèòíàÿ îáëàñòü çàøòðèõîâàíà; T=jtj == (1044 � 2)=(4:82 � 11606) = 0:0373Äëÿ íàõîæäåíèÿ ìàãíèòíîé ïðîíèöàåìîñòè äî�ñòàòî÷íî âû÷èñëèòü ïîïðàâêó ê âåëè÷èíå ìàãíèòíî�ãî ìîìåíòà Æm; êîòîðàÿ âûðàæàåòñÿ â âèäå ëèíåé�íîé êîìáèíàöèè âàðèàöèé êîíöåâûõ ìíîæèòåëåé (âñîãëàñèè ñ (38)):Æm = 2�32Æn(3=2)III + 12Æn(1=2)III + Æn(1)II � == Æf3 + 2Æf2 + 3Æf1:Âû÷èñëÿÿ ýòó êîìáèíàöèþ ñ ïîìîùüþ ñèñòåìûóðàâíåíèé (83), íàõîäèì âîñïðèèì÷èâîñòü� = �2Bv0 2�ÆmÆH = 2��2B�2fD0(3K + 2)v0D ; (86)ãäå v0 � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, �B � ìàãíåòîíÁîðà,D = K(1�K)� g2fD1�23 +K��K(1�K)D1�� fg2�23 +K� (D2D0 �D21): (87)Òàêèì îáðàçîì, óäàåòñÿ îïðåäåëèòü îáðàòíóþ ìàã�íèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü, îòíîñÿùóþñÿ ê ïàðàìàã�íèòíîé ÷àñòè �àçîâîé äèàãðàììû (ñì. ðèñ. 4).Â äàííîì ñëó÷àå ðåçîíàíñíûé êîý��èöèåíò Aâûïàäàåò èç îêîí÷àòåëüíîé �îðìóëû (86), à ÷èñëè�òåëü ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè îêàçûâàåòñÿ ïîëî�æèòåëüíûì ïðè ëþáûõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóðû èõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà.

6. ÎÁËÀÑÒÜ 3 < hd < 4Ýòîé îáëàñòè ñîîòâåòñòâóåò êóáè÷åñêàÿ �àçà ïà�ðàìàãíèòíîãî ìàðãàíöà, êîòîðûé ñ ïîíèæåíèåì òåì�ïåðàòóðû ïåðåõîäèò â àíòè�åððîìàãíèòíîå ñîñòîÿ-íèå. Íåñìîòðÿ íà ýòî, ðàññìîòðåíèå äàííîãî èí�òåðâàëà ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ, ïîñêîëüêó ñîåäèíå�íèÿ, ñîäåðæàùèå êàòèîíû ìàðãàíöà, ïðîÿâëÿþò âû�ñîêîñïèíîâûé �åððîìàãíåòèçì.Äëÿ èçó÷åíèÿ ïåðåõîäîâ ìåæäó âûñîêîñïèíîâû�ìè òðåõ- è ÷åòûðåõäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè èñïîëü�çóåì îáùèå ñîîòíîøåíèÿ (6) è (21):b21 = 1; b22 = 34 ; b23 = 12 ; b24 = 14 ;b2 = 4Xk=1 b2k = 52 ; g2 = b2C3��1 = 10; (88)÷òî ñîîòâåòñòâóåò âûáîðó ìàêñèìàëüíî âîçìîæíîãî÷èñëà âûðîæäåííûõ d-îðáèòàëåé (� = 5).Äàëüíåéøåå ðàññìîòðåíèå ñîîòâåòñòâóåò îáùèìñîîòíîøåíèÿì, ïðèâåäåííûì â ðàçä. 2. Ôîðìóëà äëÿâîñïðèèì÷èâîñòè èìååò ñëåäóþùèé âèä:� = 2�� 10�fD0 (1 +K) +AD1v0D ; (89)ãäå âåëè÷èíà, ñòîÿùàÿ â çíàìåíàòåëå, âûðàæàåòñÿ÷åðåç êîý��èöèåíòû, âû÷èñëåííûå äëÿ ïàðàìàãíèò�íîé �àçû:D = K(1�K) + g2D2A� fg2(K + 1)D1 �� 12(2Q+ 3)K(1�K)D1 �� 12g2f(1 +K)(2Q+ 3)(D2D0 �D21): (90)Â ïðåäåëå T = 0; êîãäà D21 � D2D0 = 0; íàõîäèìóñëîâèå âîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàãíåòèçìà:2K(1�K) + 2g2D2A == �2fg2(K + 1) + (3 + 2Q)K(1�K)�D1: (91)Ê ýòèì óðàâíåíèÿì íåîáõîäèìî äîáàâèòü óðàâíåíèåñîñòîÿíèÿ1f = 5(8� 3nd); g2 = 10; nd = 4 6�K08� 3K0 : (92)×èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (91) îïðåäåëÿåòäîñòàòî÷íî øèðîêóþ îáëàñòü �åððîìàãíèòíîéíåóñòîé÷èâîñòè: 3 < nd < 3:318: Â íóëü-ïåòëåâîìïðèáëèæåíèè íàõîäèì ìåíåå øèðîêóþ îáëàñòü�åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè: 3 < nd < 3:23497.Âû÷èñëåíèå êîý��èöèåíòîâ ïðè êîíå÷íîé òåìïå�ðàòóðå ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü òåìïåðàòóðó Êþðè âîâñåì èíòåðâàëå êîíöåíòðàöèé, ãäå âîçìîæíî ñóùå�ñòâîâàíèå �åððîìàãíåòèçìà (ñì. ðèñ. 5).10 ÆÝÒÔ, âûï. 2 337



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003

�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����

�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����

����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����

����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����
����

�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����

�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����
�����

���
���
���
���

���
���
���
���

−∞

∞

0

CF

hd

0
PM

PM

AFM

FM

AFM

AFM

∞

PM

FM

PM

Mn Cr

hd

0

T/|t|

4.0 4.1 4.2 4.3 4.4

0.05

0.10

0.15

0.20

0.02

0.06

0.10

0.14

0.18

3.0 3.2 3.4 3.6

T/|t|

�èñ. 5. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà âûñîêîñïèíîâûõ ìàðãàíöà è õðîìà: FM � �åððîìàãíèòíûå îáëàñòè, AFM � àíòè�åð-ðîìàãíèòíûå îáëàñòè, CF � ñìåøàííàÿ �àçà, PM � ïàðàìàãíèòíûå îáëàñòè7. ÎÁËÀÑÒÜ 4 < hd < 5�àññìîòðåíèå ïðîâîäèòñÿ ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî èäëÿ ìàðãàíöà.Ñíà÷àëà âûðàçèì âàðèàöèè ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîë�íåíèÿ Æn(5�=2)V , Æn(3�=2)V è Æn(�=2)V ÷åðåç âàðèàöèè ïÿ�òè êîíöåâûõ ìíîæèòåëåé:Æn(5�=2)V = 5Xk=1 Æf�k ; Æn(3�=2)V = 4Xk=2 Æf�k ;Æn(�=2)V = Æf�3 : (93)Ýòè âûðàæåíèÿ ñëåäóåò ïîäñòàâèòü â óðàâíåíèÿ äëÿâàðèàöèé êîíöåâûõ ìíîæèòåëåé Æf�k .Äàëåå ñ ïîìîùüþ (6) è (21) âû÷èñëÿåì ãåíåàëî�ãè÷åñêèå êîý��èöèåíòû:b21 = 1; b22 = 45 ; b23 = 35 ; b24 = 25 ;b25 = 15 ; b2 = 5Xk=1 b2k = 3; g2 = b2; (94)÷òî ñîîòâåòñòâóåò âûáîðó ìàêñèìàëüíî âîçìîæíîãî÷èñëà âûðîæäåííûõ d-îðáèòàëåé (� = 5).Ïîïðàâêà ê ìàãíèòíîìó ìîìåíòó âûðàæàåòñÿ ñïîìîùüþ (38) ÷åðåç ëèíåéíóþ êîìáèíàöèþ ïîïðà�âîê ê êîíöåâûì ìíîæèòåëÿì:ÆM == 2�52Æn(5=2)V +32Æn(3=2)V +12Æn(1=2)V +2Æn(2)IV + Æn(1)IV� == 5Æf1 + 4Æf2 + 3Æf3 + 2Æf4 + Æf5: (95)

Ïîñëå âû÷èñëåíèÿ ïîñëåäíåé ñóììû ïîëó÷èì âîñ�ïðèèì÷èâîñòü� = 2��2Bv0 �� [�5fD0 (3K+4) (15�26Q)+80AD1 (7+2K)℄D ; (96)ãäå âåëè÷èíà, ñòîÿùàÿ â çíàìåíàòåëå, èìååò ñëåäó�þùèé âèä:D = (15� 26Q)K(1�K) + 1123 g2D2A�� (31 + 6Q)K(1�K)D1 �� 13g2f(3K + 4)(31 + 6Q)(D2D0 �D21) ++ 13fg2(3K + 4)(15� 26Q)D1: (97)Äëÿ íàõîæäåíèÿ �àçîâîé äèàãðàììû â çàâèñèìîñòèîò êîíöåíòðàöèè äûðîê ê ýòèì ñîîòíîøåíèÿì íåîá�õîäèìî äîáàâèòü óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿf = 125� 19K; n = 10 10� 7K25� 19K ;K = 25 n� 419n� 70 : (98)Â ïðåäåëå T = 0; êîãäà D21 � D2D0 = 0; óñëîâèåâîçíèêíîâåíèÿ �åððîìàãíåòèçìà èìååò ñëåäóþùèéâèä:3(15� 26Q)K(1�K) + 112g2D2A == �fg2(3K + 4)(15� 26Q) ++3(31+ 6Q)K(1�K)℄D1: (99)338



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003 Ê òåîðèè �åððîìàãíåòèçìà ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ : : :×èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (99) îïðåäåëÿåò âåñü�ìà óçêóþ îáëàñòü �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè:4 < nd < 4:0008829: Â íóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèèìû ïîëó÷èëè áû øèðîêóþ îáëàñòü �åððîìàãíèòíîéíåóñòîé÷èâîñòè: 4 < nd < 4:23.Ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èå ìåæäó �àçîâûìè äèà�ãðàììàìè õðîìà è ìàðãàíöà ñâÿçàíî ñ ïîÿâëåíèåì�óíêöèè A. Êàê óæå îòìå÷àëîñü, ïðè T = 0 îíàèìååò ëîãàðè�ìè÷åñêóþ îñîáåííîñòü ïðè íóëåâîìçíà÷åíèè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (ò. å. ïðè � = �).Ýòà îñîáåííîñòü êîìïåíñèðóåòñÿ ìíîæèòåëÿìè D1 èD2, êîòîðûå îáðàùàþòñÿ â íóëü èìåííî â ýòîé òî÷�êå. Âíå ýòîé òî÷êè ïðîèçâåäåíèå AD2 âñþäó ïîëî�æèòåëüíî, íî íå ñëèøêîì âåëèêî, îäíàêî â îáëàñòè4 < hd < 5 îíî óìíîæèòñÿ íà áîëüøîé ÷èñëåííûéìíîæèòåëü 112.Äðóãîé îñîáåííîñòüþ èçó÷àåìîé ñèñòåìû ÿâëÿåò�ñÿ âîçìîæíîñòü èçìåíåíèÿ çíàêà ìàãíèòíîé âîñïðè�èì÷èâîñòè çà ñ÷åò îáðàùåíèÿ â íóëü ÷èñëèòåëÿ (N)ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè.Ïðè T = 0 ìîæíî îáíàðóæèòü äîñòàòî÷íî øèðî�êóþ îáëàñòü, âíóòðè êîòîðîé ÷èñëèòåëü îêàçûâàåòñÿîòðèöàòåëüíûì: 4:00828829< nd < 4:1935:Òàêèì îáðàçîì, ïðè T = 0 íàðÿäó ñ îáëàñòÿ�ìè �åððîìàãíèòíîé (100) è àíòè�åððîìàãíèòíîéíåóñòîé÷èâîñòè, 4 < nd < 4:0008829;4:01782 < nd < 4:098442;D < 0; N > 0; (100)ñóùåñòâóþò îáëàñòè  ïîëîæèòåëüíîé âîñïðèèì÷è�âîñòüþ (ñì. ðèñ. 5), íî ñ îòðèöàòåëüíûìè ÷èñëèòå�ëåì è çíàìåíàòåëåì (çäåñü D < 0, N < 0):4:008829 < nd < 4:01782;4:098442 < nd < 4:1935: (101)Ïðè êîíå÷íîé òåìïåðàòóðå ýòà ïîñëåäíÿÿ îáëàñòüãðàíè÷èò ñ àíòè�åððîìàãíèòíîé îáëàñòüþ (ñì.ðèñ. 5), ïðè÷åì íà ñàìîé ãðàíèöå âîñïðèèì÷èâîñòüîáðàùàåòñÿ â áåñêîíå÷íîñòü. Îòñþäà ìîæíî ñäåëàòüèíòóèòèâíîå çàêëþ÷åíèå î òîì, ÷òî âíóòðè ýòîéîáëàñòè íàõîäèòñÿ óïîðÿäî÷åííàÿ �àçà ñìåøàííîãîòèïà.Êàê ñëåäóåò èç ðèñ. 5, ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòó�ðû ñèñòåìà ïåðåõîäèò íå â �åððîìàãíèòíîå, à â àí�òè�åððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ñ îòðèöàòåëüíîé ìàã�íèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòüþ.Ïðè äàëüíåéøåì ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû âîñ�ïðèèì÷èâîñòü âîçðàñòàåò ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå,îáðàùàåòñÿ â áåñêîíå÷íîñòü, à çàòåì ïåðåõîäèò âíèçêîòåìïåðàòóðíóþ �àçó ñìåøàííîãî òèïà.

Ïðè÷èíà ýòîãî ÿâëåíèÿ ñîñòîèò â íàëè÷èè ñèëü�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ àíòè�åððîìàãíèòíîãî òèïà,ïðîÿâëÿþùåãîñÿ â âèäå ðåçîíàíñíîé �óíêöèè A, êî�òîðàÿ ïðè T = 0 èìååò ëîãàðè�ìè÷åñêóþ îñîáåí�íîñòü. Èíòåíñèâíîñòü ýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ çàâèñèòîò âåëè÷èíû ïîëíîãî ñïèíà â êîíå÷íîì è íà÷àëüíîìñîñòîÿíèÿõ. Îíî îòñóòñòâóåò â ñëó÷àå íóëåâîãî íà�÷àëüíîãî ñïèíà äëÿ Ni, Pd è Pt. Â ñëó÷àå êîáàëüòàîíî âõîäèò ñ îòðèöàòåëüíûì çíàêîì è ïîýòîìó ïðî�ÿâëÿåòñÿ òîëüêî ïðè áîëüøîé ýíåðãèè âîçáóæäåíèéâ íå�åððîìàãíèòíîé îáëàñòè (ì. ðèñ. 3).Â ñëó÷àå âûñîêîñïèíîâûõ æåëåçà è ìàðãàíöàâëèÿíèå ðåçîíàíñà íåñóùåñòâåííî. Îäíàêî â ñëó÷àåõðîìà îáëàñòü âëèÿíèÿ ðåçîíàíñà ïåðåêðûâàåòñÿ ñîáëàñòüþ �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè, ÷òî �àê�òè÷åñêè ïðèâîäèò ê ëèêâèäàöèè çàìåòíûõ îáëàñòåé�åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ.8. ÂÛÂÎÄÛÍàøà òåîðèÿ êà÷åñòâåííî îáúÿñíÿåò ìàãíèòíûåñâîéñòâà ìåòàëëîâ 8-é ïîäãðóïïû Ni, Pd è Pt. Òàêèìîáðàçîì, ÷èñëî äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé íèêåëÿ ÿâëÿåò�ñÿ ïðîìåæóòî÷íûì ìåæäó hd äëÿ ïàëëàäèÿ è ïëàòè�íû. Åñòåñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî Pd è Pt ïî ñâî�åé êîíöåíòðàöèè äûðîê íàõîäÿòñÿ âíå îáëàñòè ñó�ùåñòâîâàíèÿ �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè, â òîâðåìÿ êàê ïðîìåæóòî÷íàÿ âåëè÷èíà äûðî÷íîé êîí�öåíòðàöèè Ni íàõîäèòñÿ âíóòðè îáëàñòè ñóùåñòâîâà�íèÿ �åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè (ñì. ðèñ. 2).Ïðè èçó÷åíèè �àçîâîé äèàãðàììû êîáàëüòà, æå�ëåçà è ìàðãàíöà ìû îáíàðóæèâàåì êà÷åñòâåííîèíóþ ñèòóàöèþ. Â ýòèõ ñëó÷àÿõ ñèñòåìà ðåçîíèðóåòìåæäó âûñîêîñïèíîâûìè (ìàãíèòíûìè) ñîñòîÿíèÿ�ìè, òàê ÷òî ïðè ìàëîì ÷èñëå âîçáóæäåíèé, êîãäààìïëèòóäà îáìåííîãî ðàññåÿíèÿ èìååò îòðèöàòåëü�íûé çíàê, ñèñòåìà îêàçûâàåòñÿ �åððîìàãíèòíîé. Ñïîâûøåíèåì ýíåðãèè Ôåðìè ïðîèñõîäèò èçìåíåíèåçíàêà àìïëèòóäû îáìåííîãî ðàññåÿíèÿ, òàê ÷òî äëÿêàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà äûðî÷íîé êîí�öåíòðàöèè ñèñòåìà ïåðåñòàåò áûòü �åððîìàãíèòíîé,íà÷èíàÿ ñ íåêîòîðîé êðèòè÷åñêîé êîíöåíòðàöèè.Äëÿ êîáàëüòà íàáëþäàåìîå çíà÷åíèå ìàãíèòíîãîìîìåíòà íàñûùåíèÿ (1:7�B) íåñêîëüêî ïðåâûøàåòêðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå (1:59�B), ïîëó÷åííîå â íàñòî�ÿùåé ðàáîòå.Äëÿ ÎÖÊ-æåëåçà, íàïðîòèâ, íàéäåííîå êðèòè÷å�ñêîå çíà÷åíèå (2:46�B) ïðåâûøàåò âåëè÷èíó ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà íàñûùåíèÿ (2:2�B). Òàêèì îáðàçîì,íàáëþäàåìîå êîëè÷åñòâî äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé ïðè�íàäëåæèò îáëàñòè �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ.339 10*



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 2, 2003Äëÿ íå�åððîìàãíèòíîé �àçû -æåëåçà è ìàðãàí�öà íàáëþäàåìûå (àíòè�åððîìàãíèòíûå) çíà÷åíèÿìîìåíòà ïðåâûøàþò êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ, âû÷èñ�ëåííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå.Òàêèì îáðàçîì, ïðåäëàãàåìàÿ ìîäåëü äàåò âîç�ìîæíîñòü êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ �åððîìàãíå�òèçìà íèêåëÿ è �-æåëåçà.Êðîìå òîãî, îíà äàåò âîçìîæíîñòü êà÷åñòâåííîãîîáúÿñíåíèÿ ïðè÷èíû îòñóòñòâèÿ �åððîìàãíåòèçìàó ïàëëàäèÿ, ïëàòèíû, -æåëåçà, à òàêæå â ãèïîòåòè�÷åñêèõ (âûñîêîñïèíîâûõ) �àçàõ õðîìà è ìàðãàíöà.×òî æå êàñàåòñÿ êîáàëüòà, òî çäåñü íåîáõîäè�ìî äàëüíåéøåå óòî÷íåíèå ìîäåëè, íàïðàâëåííîå íàâîçìîæíîñòü åå ïðèìåíåíèÿ ê ãåêñàãîíàëüíîé �à�çå è �ÖÊ-�àçå, ñ ó÷åòîì êîíêðåòíîé îäíî÷àñòè÷íîéïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé.
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