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ÂËÈßÍÈÅ ÌÀ�ÍÈÒÍÎ�Î ÏÎËß ÍÀ ÇÎÍÍÛÉ ÝÔÔÅÊÒßÍÀ�ÒÅËËÅ�À Â Ï�ÎÂÎÄßÙÅÌ ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÊÅÀ. Ô. Ïîïêîâ a;b*, À. È. Ïîïîâ b, À. Â. �îðÿ÷åâ a;b**, Â. �. Øàâðîâ aÍàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé èíñòèòóò �èçè÷åñêèõ ïðîáëåì èì. Ô. Â. Ëóêèíà124460, Ìîñêâà, �îññèÿbÌîñêîâñêèé èíñòèòóò ýëåêòðîííîé òåõíèêè (òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò)124498, Ìîñêâà, Çåëåíîãðàä, �îññèÿÈíñòèòóò ðàäèîòåõíèêè è ýëåêòðîíèêè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê125009, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 26 äåêàáðÿ 2006 ã.�àññìîòðåíà óïðîùåííàÿ ìîäåëü çîííîãî ý��åêòà ßíà �Òåëëåðà â ïðîâîäÿùåì �åððîìàãíåòèêå ñ äâóìÿâûðîæäåííûìè ïîäçîíàìè ñ ïèêîâîé ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ. Óñòàíîâ-ëåí íåìîíîòîííûé õàðàêòåð èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõîäà â óçêîçîííîì ïðîâîäíèêåâ çàâèñèìîñòè îò ïîëîæåíèÿ óðîâíÿ Ôåðìè âáëèçè ïèêà ýíåðãåòè÷åñêîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé óçêîé ñïè-íîâîé ïîäçîíû ýëåêòðîíîâ. Ïðîäåëàí àíàëèç çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû ñòðóêòóðíîãî �àçîâîãî ïåðåõîäàìàðòåíñèò�àóñòåíèò â �åððîìàãíåòèêå îò íàïðÿæåííîñòè ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Íà îñíîâå ðàçâèòîé òåîðèèè ðàñ÷åòíûõ äàííûõ äëÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â Ni2MnGa ïðîäåëàíû îöåíî÷íûå ðàñ÷åòûèçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõîäà ñ ìàãíèòíûì ïîëåì �Tm=�H, ïîêàçàâøèå åãî óäîâëå-òâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ ñïëàâà �åéñëåðà Ni2+xMn1�xFeyGa1�y.PACS: 71.10.-w, 71.70.Fk, 75.10.Lp, 75.80.+q1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíåå âðåìÿ âíèìàíèå èññëåäîâàòåëåéïðèâëåêàþò ñòðóêòóðíûå �àçîâûå ïðåâðàùåíèÿ âìàãíèòíûõ ñïëàâàõ ñ ïàìÿòüþ �îðìû, òàêèõ êàêìàãíèòíûå ñïëàâû �åéñëåðà Ni2+xMn1�xGa [1℄,Ni50AlxMn50�x [2℄, Co2NbSn [3℄ è äð. Ñïëàâû ïî�äîáíîãî òèïà îáëàäàþò ìàãíèòíîé çàâèñèìîñòüþñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèé [4℄, ñîïðîâîæäàåìûõäå�îðìàöèåé, äîñòèãàþùåé ïîðÿäêà äåñÿòè ïðî�öåíòîâ, â ñâÿçè ñ ÷åì îíè î÷åíü ïåðñïåêòèâíû, â÷àñòíîñòè, äëÿ ïðèëîæåíèé â ìèêðîìåõàíèêå èìèêðîýëåêòðîìåõàíè÷åñêèõ ñèñòåìàõ (ÌÝÌÑ) [5℄.Áîëüøîå êîëè÷åñòâî ðàáîò ïîñâÿùåíî àíàëèçóñòðóêòóðíûõ è ìàãíèòíûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ âïîäîáíûõ ìàòåðèàëàõ (ñì., íàïðèìåð, îáçîð [6℄ è öè�òèðóåìóþ ëèòåðàòóðó). Èìååòñÿ ðÿä ðàáîò, îñíîâàí�íûõ íà �åíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè ñòðóêòóðíûõïðåâðàùåíèé [7℄, ìèêðîñêîïè÷åñêîì îïèñàíèè ìåõà�íèçìîâ îáðàçîâàíèÿ ñïîíòàííîé äå�îðìàöèè [8℄ è*E-mail: popkov�nonlin.msk.ru**E-mail: gorinih�dinfo.ru

÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè ýëåêòðîííûõ ñòðóêòóðýòèõ ìàòåðèàëîâ [9℄.Òàê, â ðàáîòå [7℄ ïîñòðîåíû äèàãðàììû �àçîâûõïåðåõîäîâ â ñïëàâå �åéñëåðà Ni2+xMn1�xGa ïðè âà�ðüèðîâàíèè êîíöåíòðàöèè çàìåùåíèÿ x â îáëàñòè ïå�ðåñå÷åíèÿ òåìïåðàòóð ìàãíèòíîãî TC è ìàðòåíñèò�íîãî TM ïåðåõîäîâ. Òåîðåòè÷åñêèé àíàëèç �àçîâûõïðåâðàùåíèé ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû è êîíöåí�òðàöèè ïðîâåäåí ñ èñïîëüçîâàíèåì �åíîìåíîëîãè÷å�ñêîãî ïîäõîäà, îñíîâàííîãî íà ðàçëîæåíèè òåðìîäè�íàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïî èíâàðèàíòíûì êîìáèíà�öèÿì, ñîñòàâëåííûì èç êîìïîíåíò òåíçîðà óïðóãèõäå�îðìàöèé è êîìïîíåíò íàìàãíè÷åííîñòè ñ ó÷åòîìý��åêòà ìàãíèòîñòðèêöèè è àíãàðìîíèçìà âïëîòüäî ÷ëåíîâ ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà. �àçâèòàÿ â ðàáîòå òå�îðèÿ ïîçâîëÿåò ïðîâåñòè óäîâëåòâîðèòåëüíóþ ïîä�ãîíêó ïîâåäåíèÿ ëèíèé �àçîâûõ ïåðåõîäîâ, îáîñíî�âàòü ñóùåñòâîâàíèå ëèíèè ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäàìåæäó ìàðòåíñèòíîé è àóñòåíèòíîé �àçàìè, îáúÿñ�íèòü ïîëåâîå âîçðàñòàíèå êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòó�ðû. Íåäîñòàòêîì �åíîìåíîëîãè÷åñêîãî ïîäõîäà ÿâ�1081



À. Ô. Ïîïêîâ, À. È. Ïîïîâ, À. Â. �îðÿ÷åâ, Â. �. Øàâðîâ ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 6, 2007ëÿåòñÿ îòñóòñòâèå êîíêðåòíîãî ìåõàíèçìà ñòðóêòóð�íîé íåóñòîé÷èâîñòè, íåîáõîäèìîñòü ââåäåíèÿ áîëü�øîãî êîëè÷åñòâà �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ïîäãîíî÷íûõïàðàìåòðîâ è îãðàíè÷åíèå òåîðèè ìàëûìè çíà÷åíè�ÿìè ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà.×èñëåííûå ðàñ÷åòû ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû èñïåêòðîâ ñïëàâà Ni2+xMn1�xGa ïîêàçàëè íàëè÷èåïèêà â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âáëèçè óðîâíÿ Ôåð�ìè â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå d-ýëåêòðîíîâ è åãî ñó�ùåñòâåííóþ ðîëü â ñòðóêòóðíîì ïåðåõîäå [3℄, ÷òîãîâîðèò â ïîëüçó çîííîãî ý��åêòà ßíà �Òåëëåðà âýòèõ ñïëàâàõ. �àñ÷åò ñòðóêòóðû ìåòàëëîâ, îñíîâàí�íûé íà ïðÿìîì ÷èñëåííîì ðàñ÷åòå çîííîé ñòðóêòó�ðû, äàåò íåïëîõîå ïðåäñòàâëåíèå î âêëàäå ðàçëè÷�íûõ ïîäçîí â îáùóþ ýíåðãèþ �åððîìàãíèòíîãî ìå�òàëëà è õîðîøåå ñîãëàñèå ðàñ÷åòíûõ [9,10℄ è íàáëþ�äàåìûõ [11℄ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè ïðè íèçêèõ òåìïå�ðàòóðàõ. Îäíàêî ïðè èçó÷åíèè òåìïåðàòóðíûõ îñî�áåííîñòåé ñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèé, â ÷àñòíîñòè,â ñëó÷àå âûñîêèõ òåìïåðàòóð, ïîäîáíûé ìåòîä âû�çûâàåò áîëüøèå çàòðóäíåíèÿ.Â ñâÿçè ñî ñêàçàííûì áîëüøóþ àêòóàëüíîñòüïðèîáðåòàåò ðàçðàáîòêà óïðîùåííûõ ìîäåëåéçîííîãî ìåõàíèçìà �îðìèðîâàíèÿ ñòðóêòóðíûõ èñ�êàæåíèé è ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ, îñíîâàííûõíà ñàìîñîãëàñîâàííîì ðàñ÷åòå óïðóãèõ äå�îðìà�öèé è íàìàãíè÷åííîñòè. �àíåå äëÿ îáúÿñíåíèÿñòðóêòóðíûõ ìàðòåíñèò-àóñòåíèòíûõ ïðåâðàùåíèéïðåäëàãàëñÿ ÿí-òåëëåðîâñêèé ìåõàíèçì ïåðåõîäà,îáñóæäàâøèéñÿ ïðèìåíèòåëüíî ê ñâåðõïðîâîäÿ�ùèì ñïëàâàì À15, â êîòîðûõ èìååòñÿ âûðîæäåíèåíåñêîëüêèõ d-ïîäçîí [8; 12℄. Â ýòîì ìåõàíèçìå�èçè÷åñêàÿ ïðè÷èíà ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäà îáó�ñëîâëåíà ïîíèæåíèåì ñâîáîäíîé ýíåðãèè ìåòàëëà,âîçíèêàþùèì èç-çà ñìåùåíèÿ ïèêîâîé ïëîòíî�ñòè ñîñòîÿíèé âáëèçè êðàåâ d-çîí ïðè èçìåíåíèèïàðàìåòðà ðåøåòêè. Óêàçàííûé ìåõàíèçì ñìåùå�íèÿ ïèêîâîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âûãëÿäèò âåñüìàïðèâëåêàòåëüíûì äëÿ îáúÿñíåíèÿ ñòðóêòóðíûõ ïðå�âðàùåíèé, òàê êàê ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ðàçóìíóþâåëè÷èíó ñïîíòàííîé äå�îðìàöèè, ñîãëàñóþùóþñÿñ íàáëþäàåìîé â ýêñïåðèìåíòå äëÿ öåëîãî ðÿäàñïëàâîâ [11℄.Â ðàáîòå [13℄ äîñòàòî÷íî äåòàëüíî èññëåäîâàíçîííûé ý��åêò ßíà �Òåëëåðà â èçîòðîïíîì �åððî�ìàãíåòèêå ñ äâóìÿ âûðîæäåííûìè çîíàìè â ìîäåëèÕàááàðäà è ïîñòðîåíà äèàãðàììà �àçîâûõ ñîñòîÿ�íèé ïðè èçìåíåíèè ïàðàìåòðîâ ÿí-òåëëåðîâñêîãî èîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèé. �àññìîòðåííûé çîííûéý��åêò ßíà �Òåëëåðà è êîëëåêòèâèçèðîâàííûé ìàã�íåòèçì Ñòîíåðà â ïðîâîäÿùåì ìàãíåòèêå ïî ñâîåìó�èçè÷åñêîìó ìåõàíèçìó âîçíèêíîâåíèÿ èìåþò äî�

ñòàòî÷íî ãëóáîêîå ñõîäñòâî. Îáà ÿâëåíèÿ îáóñëîâëå�íû ñíÿòèåì âûðîæäåíèÿ ïîäçîí â ý��åêòèâíîì ïî�ëå, ñâÿçàííîì ñ ïàðàìåòðîì óïîðÿäî÷åíèÿ. Â îäíîìñëó÷àå ý��åêòèâíîå ïîëå ïðîïîðöèîíàëüíî äå�îð�ìàöèîííîìó èñêàæåíèþ êðèñòàëëà, à âî âòîðîì �ñîîòâåòñòâóåò ïîëþ îáìåííîãî ïðîèñõîæäåíèÿ, äåé�ñòâóþùåìó íà ñïèíû êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ ýëåê�òðîíîâ. Â äàëüíåéøåì â ðàìêàõ ïîäîáíîé ìîäå�ëè ïðîâîäèëîñü èçó÷åíèå âëèÿíèÿ çîííîãî ý��åê�òà ßíà �Òåëëåðà íà óïðóãèå ìîäóëè êðèñòàëëà [14℄è àíàëèçèðîâàëîñü âîçäåéñòâèå òåìïåðàòóðíîãî èç�ìåíåíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè íà ñïîíòàííóþ äå�îðìà�öèþ [15℄.Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî ïðèìåíèòåëüíî ê ñïëà�âàì �åéñëåðà [3℄ çàòðóäíèòåëüíî èñïîëüçîâàòü ìî�äåëü çîííîãî ý��åêòà ßíà �Òåëëåðà â èçîòðîïíîì�åððîìàãíåòèêå, ðàññìîòðåííóþ, íàïðèìåð â ðàáî�òàõ [13�15℄, ïî íåñêîëüêèì ïðè÷èíàì. Âî-ïåðâûõ,îíà íå ìîæåò îáúÿñíèòü ñîñóùåñòâîâàíèå �åððîìàã�íåòèçìà è ìàðòåíñèòíîé (äå�îðìèðîâàííîé) ñòðóê�òóðíîé �àçû, ÷òî ïðîòèâîðå÷èò ýêñïåðèìåíòó. Êðî�ìå òîãî, â ñïëàâàõ �åéñëåðà �àçîâûé ïåðåõîä èç êó�áè÷åñêîé �àçû (àóñòåíèò) â òåòðàãîíàëüíóþ (ìàð�òåíñèò) ÿâëÿåòñÿ �àçîâûì ïåðåõîäîì ïåðâîãî ðîäà ñäîñòàòî÷íî áîëüøèì òåìïåðàòóðíûì ãèñòåðåçèñîì.Â ìîäåëè [13℄ ðàçëîæåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïî�òåíöèàëà ïî ïàðàìåòðó óïðóãèõ èñêàæåíèé ñîäåð�æèò òîëüêî ÷åòíûå èõ ñòåïåíè, òàê ÷òî ïåðåõîä ïåð�âîãî ðîäà ïðè ýòîì âîçìîæåí òîëüêî åñëè êîý��è�öèåíò ïðè ÷åòâåðòîé ñòåïåíè ðàçëîæåíèÿ îòðèöàòå�ëåí. Ïîñëåäíèé ñëó÷àé ñîîòâåòñòâóåò óñëîâèÿì, êî�ãäà óðîâåíü Ôåðìè ïðîõîäèò âáëèçè ìèíèìóìà âïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, â òî âðåìÿ êàê ÷èñëåííûå ðàñ�÷åòû [3℄ ïîêàçûâàþò, ÷òî çà ñòðóêòóðíûå èñêàæåíèÿâ ýòèõ ñïëàâàõ îòâå÷àåò ïðîõîæäåíèå óðîâíÿ Ôåðìè÷åðåç ìàêñèìóì â îäíîé èç ïîäçîí. Íèæå áóäåò ïî�êàçàíî, ÷òî óñòðàíèòü ïîäîáíîå ïðîòèâîðå÷èå ìîæ�íî ââåäÿ â ðàññìîòðåíèå óïðóãèé àíãàðìîíèçì òðå�òüåãî ïîðÿäêà, äîïóñêàåìûé ñèììåòðèåé êðèñòàëëà(ñì. òàêæå [7℄).Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàçâèâàåòñÿ óïðîùåííàÿ ìî�äåëü ñòðóêòóðíûõ èñêàæåíèé â ïðîâîäÿùåì ìàã�íåòèêå ñ äâóêðàòíûì âûðîæäåíèåì d-çîíû ïðîâî�äèìîñòè ñ ó÷åòîì àíãàðìîíèçìà òðåòüåãî ïîðÿäêà.Íåñìîòðÿ íà ïðîñòîòó ìîäåëè, îíà äàåò âîçìîæ�íîñòü êà÷åñòâåííîãî ïðåäñêàçàíèÿ èçìåíåíèÿ òåìïå�ðàòóðû ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõîäà â ìàãíèòíîì êðè�ñòàëëå ïîä äåéñòâèåì âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿâïëîòü äî î÷åíü âûñîêèõ åãî çíà÷åíèé è ïîçâîëÿåòñâÿçàòü ýòî ÿâëåíèå ñ èçìåíåíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé, âûçâàííûì ñìåùåíèåì õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà-ëà â ìàãíèòíîì ïîëå.1082



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 6, 2007 Âëèÿíèå ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà çîííûé ý��åêò ßíà �Òåëëåðà : : :2. ÌÎÄÅËÜÍÛÉ ÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÉÏÎÒÅÍÖÈÀËÑòðóêòóðíûå ïðåâðàùåíèÿ â èíòåðåñóþùèõíàñ ìàòåðèàëàõ îïðåäåëÿþòñÿ ãëàâíûì îáðàçîìîñîáåííîñòÿìè ñòðîåíèÿ èõ d-çîí ïðîâîäèìîñòè.Â âûñîêîñèììåòðè÷íîé (êóáè÷åñêîé) �àçå ýòèçîíû ÿâëÿþòñÿ îðáèòàëüíî äâàæäû âûðîæäåí�íûìè. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî îáóñëîâëåíî òåì,÷òî â êðèñòàëëè÷åñêîì ïîëå âûñîêîé ñèììåòðèèîðáèòàëüíîå ñîñòîÿíèå d-ýëåêòðîíà ðàñùåïëÿåòñÿíà òðèïëåòíîå t2g-ñîñòîÿíèå è íà äâàæäû âûðî�æäåííîå eg-ñîñòîÿíèå. Ñîñòîÿíèÿ t2g ÿâëÿþòñÿ âäîñòàòî÷íîé ìåðå ëîêàëèçîâàííûìè, â òî âðåìÿêàê eg-ñîñòîÿíèÿ �îðìèðóþò îðáèòàëüíî äâàæäûâûðîæäåííóþ d-çîíó ïðîâîäèìîñòè. Ïîëíàÿ ñâî�áîäíàÿ ýíåðãèÿ ïðîâîäÿùåãî ìàãíåòèêà ñ äâóìÿâûðîæäåííûìè ïîäçîíàìè äîëæíà âêëþ÷àòü â ñåáÿýíåðãèþ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ ñ ó÷åòîì çîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ßíà �Òåëëåðà è ìàãíèòíóþ ÷àñòü.Ñîãëàñíî ñòàòèñòè÷åñêîé òåîðèè [16℄ âêëàä â ñâî�áîäíóþ ýíåðãèþ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè ìåòàëëàâ îáùåì âèäå ìîæíî çàïèñàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:F = Xk;l;���kBT ln �1+exp���"k;l;�(k)kBT ��++ �nk;l;��+F0; (1)ãäå kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, T � òåìïåðàòóðà,k � âîëíîâîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, l; � � ñîîòâåòñòâåí�íî îðáèòàëüíîå è ñïèíîâîå êâàíòîâûå ÷èñëà ïîäçî�íû (l = 1; 2; � = �1), � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàëýëåêòðîíîâ, nk;l;� � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â ñîñòîÿíèèñ ýíåðãèåé "k;l;�(k), F0 � äîïîëíèòåëüíûé âêëàä âýíåðãèþ êðèñòàëëà, êîòîðûé ìîæåò áûòü ñâÿçàí ñóïðóãèìè ñâîéñòâàìè ðåøåòêè, îáìåííûìè è êîððå�ëÿöèîííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè ýëåêòðîíîâ. Â êîí�òèíóàëüíîì ïðåäåëå ïðè ïåðåõîäå îò ñóììèðîâàíèÿê èíòåãðèðîâàíèþ ïî âîëíîâûì ÷èñëàìXk;l;� ! 1Z0 k2dk2�2 ;äëÿ çàïèñè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà óäîáíîïåðåéòè ê èíòåãðàëó ïî ýíåðãèè, ââåäÿ ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé �i(") = 1Z�1 Æ ("� "i(k)) k2dk2�2 ; (2)ãäå i = fl; �g íóìåðóåò ñîîòâåòñòâóþùóþ ýíåðãåòè�÷åñêóþ ïîäçîíó â ìåòàëëå. Òîãäà

F =Xi 8<: +1Z0 �kBT ln �1 + exp��� "kBT �� �� �i(") d"+ �Ni9=;+ F0; (3)ãäå Ni � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â i-é ïîäçîíå. Âñå îñîáåí�íîñòè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà â ýòîì ñëó÷àå îïðåäå�ëÿþòñÿ çàâèñèìîñòüþ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ýíåðãå�òè÷åñêèõ çîí îò ýíåðãèè �i("), à âêëàä â ñâîáîäíóþýíåðãèþ îò ëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ó÷èòûâàåò�ñÿ â ýíåðãèè F0.Ñîãëàñíî ïðÿìûì ðàñ÷åòàì ýëåêòðîííîãîñïåêòðà â ñïëàâàõ �åéñëåðà Ni2+xMn1�xGa èCo2NbSn [3℄ îïðåäåëÿþùèì ìåõàíèçìîì â ý��åê�òå ßíà �Òåëëåðà ÿâëÿåòñÿ ðàñùåïëåíèå ïèêîâîéïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â îäíîé èç ñïèíîâûõ ïîäçîíd-ýëåêòðîíîâ ñîîòâåòñòâåííî íèêåëÿ ëèáî íèîáèÿ,ñâÿçàííîå ñ òåòðàãîíàëüíûì èñêàæåíèåì êóáè�÷åñêîé ðåøåòêè. Ýëåêòðîíû îñòàëüíûõ ïîäçîí(âêëþ÷àÿ s- è p-ýëåêòðîíû) îêàçûâàþò ñëàáîåâîçäåéñòâèå íà çîííûé ý��åêò ßíà �Òåëëåðà.Òåì íå ìåíåå îíè âíîñÿò ñóùåñòâåííûé âêëàäâ óïðóãóþ, ìàãíèòîóïðóãóþ è ìàãíèòíóþ ÷àñòèñâîáîäíîé ýíåðãèè. Ïîýòîìó ìû ðàçãðàíè÷èì ñâî�áîäíóþ ýíåðãèþ íà äâå ÷àñòè, îäíà èç êîòîðûõñâÿçàíà ñ ý��åêòîì ßíà �Òåëëåðà, à äðóãàÿ îïðå�äåëÿåò óïðóãîå è ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå êðèñòàëëà.Ïðè âûâîäå ïåðâîé ÷àñòè òåðìîäèíàìè÷åñêîãîïîòåíöèàëà ìîæíî èñïîëüçîâàëîñü ñëåäóþùèåñîîáðàæåíèÿ. Â ñîîòâåòñòâèè ñ òåîðèåé çîííîãîý��åêòà ßíà �Òåëëåðà [13℄ áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òîïðè ó÷åòå ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿýíåðãèÿ êàæäîé âûðîæäåííîé ñïèíîâîé ïîäçîíûýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà d-ýëåêòðîíîâ ïåðåíîðìè�ðóåòñÿ âñëåäñòâèå äå�îðìàöèîííîãî èñêàæåíèÿêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ �îðìóëîé"l� = "� (k(")) + (�1)lGe;ãäå e � àêòóàëüíàÿ â ý��åêòå ßíà �Òåëëåðàêîìïîíåíòà òåíçîðà óïðóãèõ äå�îðìàöèé, õàðàê�òåðèçóþùàÿ èñêàæåíèå ðåøåòêè, G � ïàðàìåòðÿí-òåëëåðîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â ÷àñòíîñòè, äëÿêóáè÷åñêèõ êðèñòàëëîâ ñ ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóï�ïîé ñèììåòðèè O5h(Fm�3m), êàê ó ñïëàâîâ �åéñëåðàNi2MnGa è Co2NbSn, îíà ðàâíàe = 1p6 (2ezz � exx � eyy);ãäå ïðèíÿòî, ÷òî îñè x; y; z ñîâïàäàþò ñ ãëàâíûìèêðèñòàëëîãðà�è÷åñêèìè íàïðàâëåíèÿìè êðèñòàëëà.1083



À. Ô. Ïîïêîâ, À. È. Ïîïîâ, À. Â. �îðÿ÷åâ, Â. �. Øàâðîâ ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 6, 2007
0 "0 ��1 "2Ge�èñ. 1. Ìîäåëüíàÿ ñõåìà ðàñùåïëåíèÿ âûðîæäåí-íîé ñïèíîâîé ïîäçîíû ìèíîðíûõ d-ýëåêòðîíîââ ý��åêòå ßíà � Òåëëåðà äëÿ ñïëàâà �åéñëåðàNi2MnGaÊðîìå òîãî, êàæäàÿ ñïèíîâàÿ ïîäçîíà â ìàãíèò�íîì ïîëå òàêæå èìååò ýíåðãåòè÷åñêèé ñäâèã, ñâÿçàí�íûé ñ íàëè÷èåì çååìàíîâñêîãî è îáìåííîãî âçàèìî�äåéñòâèé, è â ïðèáëèæåíèè ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ ååñïåêòð èìååò âèä"� = "0(k) + ��B(�M +H); (4)ãäå � � ïàðàìåòð îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, M �íàìàãíè÷åííîñòü, H � âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå,�B � ìàãíåòîí Áîðà (� = �1 � ñïèíîâîå ÷èñëî).Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé òàêæå ïå�ðåíîðìèðóåòñÿ è âûðàæàåòñÿ ÷åðåç íåâîçìóùåííóþñëåäóþùèì îáðàçîì:�l�(") = �0 �"� (�1)lGe� �S�B(�M +H)� : (5)Çäåñü ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî èç-çà îáìåííûõ è êîððå�ëÿöèîííûõ êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé â ñïèíîâûõ ïîäçîíàõ ��(") ìîæåò ñóùå�ñòâåííî èçìåíèòüñÿ è ïî ñâîåé �îðìå áëàãîäàðÿìåæçîííûì ïåðåáðîñàì. Ýòî ïîêàçûâàþò, â ÷àñòíî�ñòè, ðàñ÷åòû, ïðîâåäåííûå â ðàìêàõ ìîäåëè Õàááàð�äà äëÿ äâóõçîííîãî ïðîâîäíèêà [13℄ è ïðÿìûå ÷èñ�ëåííûå ðàñ÷åòû ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ ìíîãîêîìïî�íåíòíûõ ñïëàâîâ �åéñëåðà ñ ïàìÿòüþ �îðìû [3℄. Ìûó÷òåì ýòîò �àêò, à òàêæå ðåçóëüòàòû ïðÿìûõ ÷èñ�ëåííûõ ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà â ñïëàâàõòèïà Ni2�xMn1+xGa â òîì, ÷òî îãðàíè÷èìñÿ ïðè�áëèæåíèåì æåñòêèõ çîí òîëüêî äëÿ àêòóàëüíîé âçîííîì ý��åêòå ßíà �Òåëëåðà ñïèíîâîé d-ïîäçîíå,âûäåëÿÿ åå âêëàä èç îñòàëüíûõ äëÿ ðàññìîòðåíèÿèíòåðåñóþùåãî íàñ ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõîäà, ðåàëè�çóþùåãîñÿ âäàëè îò òåìïåðàòóðû Êþðè.
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�èñ. 2. Ïðèìåð ïèêîâîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ýëåê-òðîíîâ äëÿ ïàðàìåòðîâ ñïëàâà Ni2MnGa [3℄. Õè-ìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñïèíîâîé ïîäçîíû ìèíîðíûõýëåêòðîíîâ ðàñïîëîæåí íà êðàþ ïèêà ïëîòíîñòèýíåðãåòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿÈç ñêàçàííîãî ñëåäóåò, ÷òî ïðè èíòåãðèðîâàíèèïî ýíåðãèè â èíòåãðàëüíîì ïðåäñòàâëåíèè ñâîáîä�íîé ýíåðãèè âîçíèêíåò ñîîòâåòñòâóþùèé ýíåðãåòè�÷åñêèé ñäâèã (ñì. ðèñ. 1). Â ðåçóëüòàòå èíòåãðèðî�âàíèÿ ýòîò ñäâèã ýêâèâàëåíòåí ïàðöèàëüíîìó èçìå�íåíèþ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (ñì. ðèñ. 2). Â èòîãåìîæíî ïîëó÷èòü ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ òåðìî�äèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, â êîòîðîì îòäåëüíî âû�äåëåí àêòóàëüíûé â çîííîì ý��åêòå ßíà �Òåëëåðàâêëàä îò âûðîæäåííûõ çîí, à âêëàä îñòàëüíûõ çîíîòíåñåí ê ñëàãàåìîìó F0:F (e;M) = X�;�=�18<:�kBT +1Z0 ln �1++ exp��� � "kBT ���� �0("� (�1)lGe) d"+ ��N�9=;+ F0; (6)ãäå �� = � + ��B(�M + H) � ý��åêòèâíûé (ïàð�öèàëüíûé) õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ýëåêòðîíîâ â ñî�îòâåòñòâóþùåé ñïèíîâîé d-ïîäçîíå. Åñëè ïîëîæèòüF0 = ��2M2 �MH; N� = N + � M�B ;òî ïðåäñòàâëåííûé òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàëâ îòñóòñòâèå çîííîãî ý��åêòà ßíà �Òåëëåðà (ïðèG = 0) ïåðåõîäèò â òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë�åððîìàãíåòèêà, îïèñûâàåìîãî ñòîíåðîâñêîé ìîäå�ëüþ êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ äâóìÿ ïîä�çîíàìè â ïðèáëèæåíèè ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ [17℄, à1084



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 6, 2007 Âëèÿíèå ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà çîííûé ý��åêò ßíà �Òåëëåðà : : :ïðè åãî íàëè÷èè (G 6= 0) ñîãëàñóåòñÿ ñ òåðìîäèíà�ìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì ðàáîòû [13℄.Â äàëüíåéøåì áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî òåìïå�ðàòóðà ìàãíèòíîãî ïåðåõîäà T ñóùåñòâåííî âû�øå òåìïåðàòóðû èíòåðåñóþùåãî íàñ ìàðòåíñèòíî�ãî ïåðåõîäà Tm è íà ýòîì îñíîâàíèè áóäåì ñ÷è�òàòü, ÷òî ìàãíèòíàÿ ÷àñòü ïîòåíöèàëà íåñóùåñòâåí�íà äëÿ äàëüíåéøèõ ðàññóæäåíèé. Â ñâÿçè ñî ñêà�çàííûì âûäåëèì â òåðìîäèíàìè÷åñêîì ïîòåíöèàëåâêëàä óïðóãèõ íàòÿæåíèé F e0 îòäåëüíî è ïðåäñòàâèìF0 = F e0 + FM0 , ïîëàãàÿF e0 = C22 e2 + C33 e3 + C44 e4; (7)ãäå Ci (i = 2; 3; 4) � óïðóãèå ìîäóëè, à FM0 � îñòàëü�íàÿ ÷àñòü ïîòåíöèàëà, çàâèñÿùàÿ îò íàìàãíè÷åííî�ñòè. Âûðàæåíèå (7) ñëåäóåò èç îáùåãî âèäà ðàçëî�æåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà êóáè÷åñêî�ãî êðèñòàëëà ïî êîìïîíåíòàì òåíçîðà óïðóãèõ äå��îðìàöèé, ïîëó÷åííîãî â ðàáîòå [7℄ ñ ó÷åòîì ñèì�ìåòðèè äëÿ ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïû O5h(Fm�3m).Ïðè ýòîì â ðàçëîæåíèè (7) óäåðæàíà òîëüêî îäíà àê�òóàëüíàÿ äëÿ ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäà ìîäà, à èìåííîe = 1p6 (2ezz � exx � eyy):Íåâîçìóùåííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé �0(") ìî�æåò çàäàâàòüñÿ ìîäåëüíî êàê óçêèé ïèê ñîñòîÿíèéíà øèðîêîé çîíå âáëèçè " = "0, êàê ïîêàçàíî íàðèñ. 1 è 2. Àíàëèç çîííîãî ý��åêòà ßíà �Òåëëåðà,ïðîâåäåííûé ðàíåå â ðÿäå ðàáîò [13; 14℄ ïîêàçûâà�åò, ÷òî øèðîêèå ó÷àñòêè ñ ïëàâíûì èçìåíåíèåìïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â çîíå âíîñÿò ñëàáûé âêëàä âÿí-òåëëåðîâñêîå ýíåðãåòè÷åñêîå ðàñùåïëåíèå, ïîýòî�ìó êëþ÷åâûì ìîìåíòîì ðàññìàòðèâàåìîãî ìåõàíèç�ìà âëèÿíèÿ ïîëÿ íà çîííûé ý��åêò ßíà �Òåëëåðàÿâëÿåòñÿ áëèçîñòü óðîâíÿ Ôåðìè ê îäíîìó èç ðàñ�ùåïëÿåìûõ ïèêîâ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. �àññìîò�ðèì ýòîò ìåõàíèçì ïîäðîáíåå.3. ÂËÈßÍÈÅ ÌÀ�ÍÈÒÍÎ�Î ÏÎËß ÍÀÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÛÉ ÔÀÇÎÂÛÉ ÏÅ�ÅÕÎÄ ÂÔÅ��ÎÌÀ�ÍÈÒÍÎÌ ÌÅÒÀËËÅÏåðåïèøåì ïàðöèàëüíûé âêëàä â ñâîáîäíóþýíåðãèþ, îáóñëîâëåííûé ýëåêòðîíàìè ïðîâîäèìîñòèîäíîé èç âûðîæäåííûõ ïîäçîí â âèäå

Fl� = �kT 1Z0 ln �1 + exp��� � "kT ���� �l(") d"+N��� == � 1Z0 �i(")1 + exp�"� ��SkT � d"+N��� ; (8)ãäå �l(") = "Z0 �l(~") d~"� ïåðâîîáðàçíàÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Ïðè äîñòà�òî÷íî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, êîãäà kT � �, ýòîòèíòåãðàë ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïîòåìïåðàòóðå, èñïîëüçóÿ ïîäñòàíîâêó z = ("� �)=kT(ñì. [16℄). Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷èìFl� = �24�� ��Z0 �l(") d"� ��Z0 "�l(") d"++ �26 (kT )2�l(��) + : : :35+N�� ; (9)ãäå �l = �0("+ gl), gl = �Ge, jglj � �. Ïîñëå çàìåíûïåðåìåííûõ " = " + gl â �óíêöèîíàëå (2) è ó÷åòàïèêîâîãî õàðàêòåðà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âäàëè îòíóëåâîé ýíåðãèè íàéäåì, ÷òîFl� = �24(��+gl) ��+glZgl �0(") d"� ��+glZgl "�0(") d"++�26 (kT )2�0(�� + gl) + : : : �+N�� �� F� � g2l2 �0(��)� �26 (kT )2�000 (��)g2l2 : : :++N��; (10)ãäå îïóùåíû ÷ëåíû ðàçëîæåíèÿ íå÷åòíûõ ñòåïåíåéâ ñâÿçè ñ òåì, ÷òî ïðè ñóììèðîâàíèè ïî ïîäçîíàìîíè âçàèìíî ñîêðàòÿòñÿ, è ââåäåíî îáîçíà÷åíèåF� = ��� ��Z0 �0(") d"++ ��Z0 "�0(") d"� �26 (kT )2�0(��) + : : : (11)
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À. Ô. Ïîïêîâ, À. È. Ïîïîâ, À. Â. �îðÿ÷åâ, Â. �. Øàâðîâ ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 6, 2007Óñëîâèå îïðåäåëåíèÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà�Fi�=��� +N� = 0 äàåòN� � ��Z0 �0(") d"�� �26 (kT )2�00(��)� g2i2 �00(��) + : : : = 0: (12)Ïîëîæèì �� = ~��+Æ��, ãäå ~�� óäîâëåòâîðÿåò íåâîç�ìóùåííîìó óñëîâèþN� � ~��Z0 �0(") d" = 0:ÒîãäàÆ~�� � ��26 (kT )2 �00(~��)�0(~��) � g2l2 �00(~��)�0( ~��) : : : (13)

Ïîñëå ïîäñòàíîâêè â (10) ïîëó÷àåìFl� � �g2l2 �0(~��) ++ �26 (kT )2�2�00(~��)2�0(~��) � �000(~��)� g2l2 : (14)Ñ ó÷åòîì íàéäåííîãî âûðàæåíèÿ îáùèé òåðìî�äèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ïðèíèìàåò âèäF = �(T 2 � T 2m)e22 + C33 e3 + ~C44 e4 + F0(M); (15)ãäå� = �23 k2BG2�2�00(~�+1)2�0(~�+1) � �000(~�+1)++ 2�00(~��1)2�0(~��1) � �000(~��1)� ;T 2m = 2 (�0(~�+1) + �0(~��1))G2 � C2�23 k2BG2�2�00(~�+1)2�0(~�+1) � �000 (~�+1) + 2�00(~��1)2�0(~��1) � �000(~��1)� ; (16)~C4(T ) � ïåðåíîðìèðîâàííûé áëàãîäàðÿ çîííîìó ý���åêòó ßíà �Òåëëåðà ìîäóëü óïðóãîñòè ñ ó÷åòîì ðå�çóëüòàòà [13℄.Â äàëüíåéøåì áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî â îêðåñòíî�ñòè ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäà ïåðåíîðìèðîâàííûé ìî�äóëü óïðóãîñòè ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ïîëîæèòåëåí,ò. å. ~C4(T ) > 0. Òåìïåðàòóðíîå ïîâåäåíèå òåðìîäèíà�ìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (15) îïðåäåëÿåò êàðòèíó �à�çîâûõ ïðåâðàùåíèé. Óñòîé÷èâûå ðàâíîâåñíûå çíà÷å�íèÿ äå�îðìàöèè îïðåäåëÿþòñÿ óñëîâèÿìè�F�e = 0; �2F�e2 � 0: (17)Èõ àíàëèç ïîêàçûâàåò, ÷òî â îáëàñòè òåìïåðàòóðT > Tm óñòîé÷èâà àóñòåíèòíàÿ �àçà, â êîòîðîé äå��îðìàöèîííîå èñêàæåíèå îòñóòñòâóåò, ò. å. e = 0. Àâ îáëàñòè òåìïåðàòóðT < T 0m =sT 2m + C234 ~C4� (18)ñêà÷êîì âîçíèêàåò ñïîíòàííîå äå�îðìàöèîííîå èñ�êàæåíèå jej = C3 +qC23 + 4 ~C4�(T 2m � T 2)2 ~C4 : (19)Òàêèì îáðàçîì, âîçíèêàåò �àçîâûé ïåðåõîäïåðâîãî ðîäà ñ ëèíèÿìè ïîòåðè óñòîé÷èâîñòè

Tm(M;H) è T 0m(M;H), çàâèñÿùèìè îò ìàãíèòíî�ãî ïîëÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ �îðìóëîé (16), â êîòîðîé~��1 = ~�0 � Heff�B , ãäå Heff = �M + H . Èç �îð�ìóëû (16), â ÷àñòíîñòè, âèäíî, ÷òî äëÿ âîçíèêíî�âåíèÿ �àçîâîãî ïåðåõîäà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íàóðîâíå Ôåðìè äîëæíà ïðåâûøàòü êðèòè÷åñêóþ âå�ëè÷èíó �0(~�+1)+�0(~��1) > C2=2G2. Â òî÷êå �àçîâî�ãî ïåðåõîäà Tm(M;H) ïåðåíîðìèðîâàííûé ìîäóëüóïðóãîñòè ~C2 = �(T 2 � T 2m) îáðàùàåòñÿ â íóëü. Èç�ìåíåíèå òåìïåðàòóðû ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõîäà ïðèîòõîäå îò ìàêñèìàëüíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé çà�âèñèò îò îñòðîòû ïèêà ïëîòíîñòè ýíåðãåòè÷åñêèõñîñòîÿíèé. Ïðè ïîñòîÿííîé êðèâèçíå ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé âáëèçè ìàêñèìóìà åå ïàäåíèå ïðèâîäèò êóìåíüøåíèþ òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà, êîãäà õèìè÷å�ñêèé ïîòåíöèàë îòõîäèò îò öåíòðà ïèêà �0(~�0 = "0).Åñëè ïèê äîñòàòî÷íî îñòðûé è âòîðàÿ ïðîèçâîäíàÿïî ýíåðãèè �000(") óáûâàåò î÷åíü áûñòðî, òî èçìå�íåíèå òåìïåðàòóðû íåìîíîòîííîå: Tm(M;H) èìååòïðîâàë âíóòðè ãëîáàëüíîãî ìàêñèìóìà. Ïðåäïîëî�æèì, ÷òî îáìåííîå ðàñùåïëåíèå �Eex = �M�Bñðàâíèìî ñ øèðèíîé ïèêà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé èïðè ýòîì ñðåäíåå çíà÷åíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà ~�0 = 1=2(~�+1 + ~��1) ëåæèò íà êðàþ ýòîãî ïèêà(íàïðèìåð, ñïðàâà îò íåãî, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 2äëÿ ñïëàâà Ni2MnGa). Â ñëó÷àå èçìåíåíèÿ êîíöåí�òðàöèè êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ â ñïëà-1086
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eff�èñ. 3. Äèàãðàììà �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé ìàð-òåíñèò�àóñòåíèò â ñèëüíîì ìàãíèòíîì ïîëå, ðàñ-ñ÷èòàííàÿ íà ïðèìåðå ìîäåëüíîé ïèêîâîé ïëîòíî-ñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ìèíîðíûõ d-ýëåêòðîíîââáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, ïîêàçàííîé íà ðèñ. 2: 1 � îá-ëàñòü óñòîé÷èâîñòè àóñòåíèòíîé (êóáè÷åñêîé) �à-çû, 2 � îáëàñòü óñòîé÷èâîñòè ìàðòåíñèòíîé (òåò-ðàãîíàëüíîé) �àçû. Ëèíèÿ ïîòåðè óñòîé÷èâîñòèàóñòåíèòíîé �àçû Tm ïîêàçàíà ñïëîøíîé ëèíè-åé, à ìàðòåíñèòíîé T 0m � øòðèõîâîé. Íà âñòàâêåâ óâåëè÷åííîì ìàñøòàáå ïîêàçàíà ïîëåâàÿ çàâè-ñèìîñòü ýòèõ òåìïåðàòóð â îêðåñòíîñòè òî÷êè A,êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò ïîäãîíî÷íîìó çíà÷åíèþ ý�-�åêòèâíîãî îáìåííîãî ïîëÿ H0eff = �M äëÿ ñïëàâàNi2+xMn1�xFeyGa (x = 0:19, y = 0:04)âàõ ñî ñëîæíûì çàìåùåíèåì òàêèõ, íàïðèìåð, êàêNi2+xMn1�xFeyGa1�y, áëàãîäàðÿ èçìåíåíèþ îáìåí�íîãî ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ Heff áóäåò ïðîèñõîäèòüèçìåíåíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà è, ñëåäîâàòåëü�íî, ìîæíî îæèäàòü âîçíèêíîâåíèå íåìîíîòîííîé çà�âèñèìîñòè òåìïåðàòóðû ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõîäà îòHeff (à çíà÷èò è îò òåìïåðàòóðû Êþðè êàê â ðà�áîòå [7℄). Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåí ïðèìåð ïîëåâîé çàâè�ñèìîñòè òåìïåðàòóðíûõ òî÷åê ïîòåðè óñòîé÷èâîñòèïðè ìàðòåíñèòíîì ïåðåõîäå äëÿ Ni2+xMn1�xFeGa,ðàññ÷èòàííîé íà îñíîâå �îðìóë (16) è (18) ñ èñïîëü�çîâàíèåì äàííûõ äëÿ ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà ñïëàâàNi2MnGa, âçÿòûõ èç ðàáîòû [3℄ (ñì. íèæå). Ïðè ïðè�áëèæåíèè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ê ïèêó ïëîòíî�ñòè ñîñòîÿíèé òåìïåðàòóðà ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäàìàðòåíñèò�àóñòåíèò ñíà÷àëà ðàñòåò, çàòåì ïîÿâëÿ�åòñÿ ó÷àñòîê ëîêàëüíîãî ñïàäà è ðîñòà, à ïðè äàëü�íåéøåì óâåëè÷åíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ ïîñëå ïðîõî�æäåíèÿ ïèêà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äîëæíî íàáëþ�äàòüñÿ ãëîáàëüíîå óìåíüøåíèå òåìïåðàòóðû ïåðåõî�

äà. Îáëàñòè óñòîé÷èâîñòè íèçêîòåìïåðàòóðíîé êó�áè÷åñêîé (àóñòåíèòíàÿ �àçà 1) è âûñîêîòåìïåðàòóð�íîé òåòðàãîíàëüíîé (ìàðòåíñèòíàÿ �àçà 2) �àç ïå�ðåêðûâàþòñÿ, îáðàçóÿ îáëàñòü ãèñòåðåçèñà ìåæäóëèíèÿìè ïîòåðè óñòîé÷èâîñòè Tm(Heff ) è T 0m(Heff ),îïðåäåëÿåìûìè �îðìóëàìè (16) è (18). Ìàñøòàá ïî�ëåâîãî èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû �àçîâîãî ïðåâðàùå�íèÿ ñâÿçàí ñ âåëè÷èíîé îáìåííîãî ðàñùåïëåíèÿ èøèðèíîé ïèêà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé.Ïðîäåëàåì òåïåðü íåêîòîðûå ÷èñëåííûå îöåí�êè. Ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ âNi2MnGa [3℄, òåòðàãîíàëüíîå èñêàæåíèå ñîïðîâî�æäàåòñÿ ðàñùåïëåíèåì ïèêà â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéîäíîé èç ñïèíîâûõ ïîäçîí Ni  õèìè÷åñêèì ïîòåí�öèàëîì �0, íàõîäÿùèìñÿ íà ïðàâîì êðàþ ýòîãî ïè�êà (ò. å. âûøå ïî ýíåðãèè). Âêëàä îñòàëüíûõ ïîäçîíìåíÿåòñÿ íåñóùåñòâåííî. Ïîýòîìó áóäåì èñõîäèòüèç ñëåäóþùåãî âûðàæåíèÿ äëÿ òåìïåðàòóðû ìàðòåí�ñèòíîãî ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäà:T 2m � 1� C2=2�0(~��1)G2�26 k2B �2�00(~��1)2�0(~��1)2 � �000(~��1)�0(~��1)� : (20)Èç ðàñ÷åòíûõ äàííûõ äëÿ Ni2MnGa [3℄ ñëåäóåò,÷òî �0 = 8:0 ýÂ, "0 = 7:75 ýÂ,G = 6:2ýÂ, âûñîòà ïèêàïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé �0 = �("0) = 0:6 ñîñò./àòîì�ýÂ,ïåðâàÿ ïðîèçâîäíàÿ ïëîòíîñòè íà êðàþ ïèêà�00 = 3:24 ñîñò./àòîì�ýÂ2, âòîðàÿ ïðîèçâîä�íàÿ â öåíòðå ðàñùåïëÿåìîãî ïèêà ïëîòíîñòè�00 = 130 ñîñò./àòîì�ýÂ2. Ýòî î÷åíü îñòðûé ïèê1).Åãî ïðîõîæäåíèå â ìàãíèòíîì ïîëå çàéìåò èíòåðâàë�H � 1�Br ��00 � 4 � 102 Òë:Óïðóãóþ ïîñòîÿííóþ C2 ìîæíî îöåíèòü, çíàÿìîäóëü Þíãà äëÿ ñòàëè E è ïàðàìåòð ðåøåòêèñïëàâà �, ïî �îðìóëå C2 � Ea2 = 2:5 ýÂ, ãäåa = 5:85�A. Ñîãëàñíî ýòèì çíà÷åíèÿì ïîëó÷àåìC2=G2�0(~�)� 1. Ïîýòîìó âáëèçè öåíòðà ïèêà ïëîò�íîñòè ïðè ~� = "0, êîãäà (�0=�)2 � j�00=�j, ïîëó÷àåìTm � p6�kB �����0("0)�000 ("0) ����1=2 : (21)Íà ïåðè�åðèè ïèêà, êîãäà �0(~��1) �� p�(~��1)�00(~��1), äëÿ êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðûèç �îðìóëû (20) ïîëó÷àåì1) Åñëè ïèê áîëåå ãëàäêèé è âòîðàÿ ïðîèçâîäíàÿ â äåé�ñòâèòåëüíîñòè ìåíüøå, òî, âèäèìî, ñëåäóåò ñ÷èòàòü, ÷òîC2=G2�0(~�0) � 1, ò. å. G � 2:5 ýÂ. Òîãäà îñíîâíàÿ çàâèñè�ìîñòü Tm îò ìàãíèòíîãî ïîëÿ áóäåò ñâÿçàíà ñ èçìåíåíèåìâåëè÷èíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âáëèçè åå êðèòè÷åñêîãî çíà�÷åíèÿ.1087



À. Ô. Ïîïêîâ, À. È. Ïîïîâ, À. Â. �îðÿ÷åâ, Â. �. Øàâðîâ ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 6, 2007Tm � p3�kB �����0(~��1)�00(~��1) ���� : (22)�àññ÷èòàåì íàêëîí �Tm=�H äëÿ äîñòàòî÷íî âû�ñîêîãî è óçêîãî ïèêà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, êîãäàj�0(�)j � �("0)=j�� "0j. Ïîëàãàÿ� � �("0)� �0j~�0�1 � "0jè ó÷èòûâàÿ, ÷òî ~��1 = ~�0 � Heff�B = ~�0�1 � H�B ,ãäå ~�0�1 = ~�0 � Heff�B � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë âîòñóòñòâèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, èç �îðìóëû(21) ïîëó÷èì�Tm�H � p3�kB ����d~�0�1dH ���� = p3�B�kB � 0:35K=Òë: (23)Íàáëþäàåìàÿ â ýêñïåðèìåíòå [4℄ äëÿ ñïëàâàNi2+xMn1�xFeyGa (x = 0:19, y = 0:04) âåëè÷è�íà ñêîðîñòè èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû ìàðòåíñèòíî�ãî ïåðåõîäà ñ ðîñòîì ìàãíèòíîãî ïîëÿ ñîñòàâëÿåò�Tm=�H � 0:78K=Òë, ÷òî ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíûñðàâíèìî ñ ïðîâåäåííîé âûøå îöåíêîé. Âàðüèðóÿïàðàìåòðû âûñîòû è êðèâèçíû ïèêà ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé êàê ïîäãîíî÷íûå ìîæíî ïîëó÷èòü ñîãëà�ñèå ðàñ÷åòíîé è íàáëþäàåìîé â ýêñïåðèìåíòå âåëè�÷èí ðîñòà òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà ñ ïîëåì. �àçóìå�åòñÿ, ïðîäåëàííûå îöåíêè ÿâëÿþòñÿ âåñüìà ãðóáû�ìè, ÷òî ñâÿçàíî ïðåæäå âñåãî ñ ìîäåëüíûìè ïðè�áëèæåíèÿìè, ó÷èòûâàþùèìè â ñòðóêòóðíîì ïåðåõî�äå òîëüêî ÿí-òåëëåðîâñêîå ðàñùåïëåíèå ïèêà ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé íèêåëåâîé ïîäçîíû, â ïðåäïîëîæå�íèè, ÷òî òåìïåðàòóðà ìàãíèòíîãî ïåðåõîäà ñóùå�ñòâåííî âûøå òåìïåðàòóðû ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõî�äà. Êðîìå òîãî, â êà÷åñòâå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿNi2+xMn1�xFeyGa áûëè èñïîëüçîâàíû ðåçóëüòàòû÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ýòîé âåëè÷èíû, ïðîâåäåííûõäëÿ ñîåäèíåíèÿ Ni2MnGa. Òåì íå ìåíåå ðàñ÷åòû äà�þò ðàçóìíûé ïîðÿäîê âåëè÷èíû �Tm=�H .4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, ïðîäåëàííûé àíàëèç ïîêàçàë,÷òî ïðè ó÷åòå àíãàðìîíèçìà òðåòüåãî ïîðÿäêà ïåðå�õîä èç ìàðòåíñèòíîãî ñîñòîÿíèÿ â àóñòåíèòíîå ïðî�èñõîäèò íà ëèíèè ïîòåðè óñòîé÷èâîñòè ìåòàñòàáèëü�íîé �àçû ñêà÷êîì. Ïðè ýòîì ëèíèÿ ïîòåðè óñòîé�÷èâîñòè ìàðòåíñèòíîé �àçû íå ñîâïàäàåò ñ ëèíèåéïîòåðè óñòîé÷èâîñòè àóñòåíèòíîé �àçû è ñòðóêòóð�íûé ïåðåõîä ÿâëÿåòñÿ �àçîâûì ïåðåõîäîì ïåðâîãîðîäà. Ñóùåñòâåííûì óñëîâèåì íàëè÷èÿ ãèñòåðåçèñàòåìïåðàòóðû è ðåàëèçàöèè �àçîâîãî ïåðåõîäà ïåð�âîãî ðîäà ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå àíãàðìîíè÷åñêîãî ÷ëå�

íà òðåòüåãî ïîðÿäêà. Ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü òåìïåðà�òóðíûõ òî÷åê ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäà çàâèñèò îò íà�÷àëüíîãî ðàñïîëîæåíèÿ óðîâíÿ Ôåðìè îòíîñèòåëü�íî ïèêà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âûðîæäåííîé ïîäçî�íû, îòâåòñòâåííîé çà ý��åêò ßíà �Òåëëåðà, è îò âå�ëè÷èíû îáìåííîãî ðàñùåïëåíèÿ ñïèíîâûõ ïîäçîí. Âðàññìîòðåííîé ìîäåëè íå ó÷èòûâàëèñü àíèçîòðîïèÿêðèñòàëëà è ìàãíèòîñòðèêöèÿ. Ó÷åò ýòèõ ý��åêòîâ,êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [7℄, ìîæåò ïðèâåñòè ê ïîÿâëå�íèþ äîïîëíèòåëüíûõ ïåðåõîäîâ â ìàãíèòíîé ïîäñè�ñòåìå è óñëîæíåíèþ åå ïîâåäåíèÿ â ìàãíèòíîì ïîëå.Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî âåëè÷èíà îáìåííîãî ìîëåêó�ëÿðíîãî ïîëÿ ïðîïîðöèîíàëüíà òåìïåðàòóðå ïåðåõî�äà Êþðè �M � kBT=�Bèç ïàðàìàãíèòíîãî â �åððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå.Ïîýòîìó îïèñàííàÿ ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü òåìïåðà�òóðû ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõîäà îò ý��åêòèâíîãî ïî�ëÿ Tm(Heff = �M + H) âäàëè îò òî÷êè ïåðåõîäàâ ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ìîæåò â îïðåäåëåííîéñòåïåíè èñïîëüçîâàòüñÿ òàêæå äëÿ èíòåðïðåòàöèèêîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè ýòîé òåìïåðàòóðûâ ñëîæíîçàìåùåííûõ êîìïîçèòàõ òàêèõ, íàïðèìåð,êàê Ni2+xMn1�xGa, êîòîðûå ïîêàçûâàþò óìåíüøå�íèå òåìïåðàòóðû Êþðè è îäíîâðåìåííûé ðîñò òåì�ïåðàòóðû ìàðòåíñèòíîãî ïåðåõîäà ñ óìåíüøåíèåìêîíöåíòðàöèè èîíîâ ìàðãàíöà, îïðåäåëÿþùèõ ìàã�íåòèçì ñïëàâà. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå îäíàêî ñëåäóåòó÷èòûâàòü òàêæå, ÷òî áåçîáìåííàÿ ÷àñòü õèìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà òàêæå ìåíÿåòñÿ ñ èçìåíåíèåì êîíöåí�òðàöèè èîíîâ çàìåùåíèÿ. Îïèñàííàÿ â íàñòîÿùåéðàáîòå ìîäåëü â ñèëó ïðîñòîòû è íàãëÿäíîñòè ìîæåòîêàçàòüñÿ ïîëåçíûì äîïîëíåíèåì äëÿ êà÷åñòâåííî�ãî ïîíèìàíèÿ îñîáåííîñòåé âçàèìîâëèÿíèÿ çîííîãîìàãíåòèçìà è ñòðóêòóðíîé íåóñòîé÷èâîñòè ïðè ïðî�âåäåíèè ïðÿìûõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííûõñïåêòðîâ â ñïëàâàõ ñ ïàìÿòüþ �îðìû.Àâòîðû áëàãîäàðÿò çà îáñóæäåíèå ðàáîòûÂ. Â. Êîëåäîâà è Â. À. Êîòîâà. �àáîòà âûïîë�íåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàí�òû ��05-02-17152, 05-08-50341, 05-02-19935,06-02-16266) è â ðàìêàõ ïðîãðàììû ïîääåðæêè âå�äóùèõ íàó÷íûõ øêîë (ÍØ-8269.2006.2).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. K. Ullakko, J. K. Huang, C. Kantner et al., Appl. Phys.Lett. 69, (1996).2. S. Morito and K. Otsuka, Mater. Si. Eng. A 208, 47(1996).1088
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