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ÀÒÎÌÍÛÉ ÁÅÑÏÎ�ßÄÎÊ È ÌÀ�ÍÈÒÍÛÅ, ÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÈÅÈ ÎÏÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÑÏËÀÂÀ �ÅÉÑËÅ�À Co2CrAlÀ. Ä. Ñâÿæèí a*, Å. È. Øðåäåð a, Â. È. Âîðîíèí a, È. Ô. Áåðãåð a;b, Ñ. Å. Äàíèëîâ aaÈíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620990, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿbÈíñòèòóò õèìèè òâåðäîãî òåëà Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620990, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 26 èþëÿ 2012 ã.Èññëåäîâàíû äâà îáðàçöà ñïëàâà Co2CrAl, ïîäâåðãíóòûå ðàçëè÷íûì ðåæèìàì òåðìîîáðàáîòêè. Ìåòî-äàìè ðåíòãåíî- è íåéòðîíîãðà�èè áûëî óñòàíîâëåíî òî÷íîå ðàñïðåäåëåíèå àòîìîâ ïî ïîäðåøåòêàì âîáðàçöàõ. Èñïîëüçóÿ ïîëó÷åííûå äàííûå, â ïðèáëèæåíèè êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà áûëè ðàññ÷èòàíûïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è ìàãíèòíûå ìîìåíòû îáðàçöîâ. �àññ÷èòàííûå âåëè÷èíû ìîìåíòîâ ñðàâíèâàþòñÿñ ïîëó÷åííûìè â ýêñïåðèìåíòå. Îïòè÷åñêèìè ìåòîäàìè èññëåäîâàíî âëèÿíèå àòîìíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ íàýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè. Îáñóæäàþòñÿ âîçìîæíûå ïðè÷èíû íàáëþäàåìîé òåìïå-ðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ, íåòèïè÷íîé äëÿ ìåòàëëè÷åñêèõ ñïëàâîâ.DOI: 10.7868/S00444510130301031. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑïëàâû �åéñëåðà � èíòåðìåòàëëè÷åñêèå ñîåäè�íåíèÿ, îïèñûâàåìûå �îðìóëàìè X2YZ (êðèñòàëëè�÷åñêàÿ ñòðóêòóðà L21) èëè XYZ (ñòðóêòóðà C1b).Çäåñü X è Y � áëàãîðîäíûå èëè ïåðåõîäíûå ìåòàë�ëû, Z � ýëåìåíò III�V ãðóïï. Ñïëàâû äàííîãî ñåìåé�ñòâà ïðèâëåêàþò ïðèñòàëüíîå âíèìàíèå èññëåäîâàòå�ëåé áëàãîäàðÿ ñâîèì íåîáû÷íûì �èçè÷åñêèì ñâîé�ñòâàì [1�3℄.Äðóãîé ïðè÷èíîé èíòåíñèâíîãî èññëåäîâàíèÿñïëàâîâ �åéñëåðà ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêè ïðåäñêàçàí�íàÿ â íåêîòîðûõ èç íèõ çîííàÿ ñòðóêòóðà ïîëóìåòàë�ëè÷åñêîãî �åððîìàãíåòèêà (ÏÌÔ). Ïîëóìåòàëëè÷å�ñêèé �åððîìàãíåòèçì âïåðâûå áûë îòêðûò â ñïëàâå�åéñëåðà NiMnSb äå �ðîòîì è äð. [4℄, çàòåì ê ÏÌÔáûëè îòíåñåíû ìíîãèå äðóãèå ñïëàâû �åéñëåðà [5; 6℄.Ïîëóìåòàëëè÷åñêèå �åððîìàãíåòèêè èìåþò ìåòàë�ëè÷åñêèé õàðàêòåð çîííîãî ñïåêòðà â ñèñòåìå çîí ñîäíèì íàïðàâëåíèåì ñïèíà è ùåëü â ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè â äðóãîé ñèñòåìå çîí. Òà�êèå ñïëàâû �åéñëåðà ïðåäñòàâëÿþò îñîáûé èíòåðåñâ ñâÿçè ñ èõ âîçìîæíûì ïðèìåíåíèåì â òåõíèêå áû�ñòðî ðàçâèâàþùåéñÿ ñïèíòðîíèêè [7℄.*E-mail: svyazhin�imp.uran.ru

Ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì çîííûõ ðàñ÷åòîâ, ñïëàâCo2CrAl ÿâëÿåòñÿ ÏÌÔ ñ ìàãíèòíûì ìîìåíòîì 3�Bíà �îðìóëüíóþ åäèíèöó [8�13℄. Êðèâûå ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé èäåàëüíî óïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà Co2CrAläëÿ ïîñòîÿííîé ðåøåòêè, ïîëó÷åííîé â íàøåé ðà�áîòå, ïðåäñòàâëåíû íèæå íà ðèñ. 4. Øèðèíà ùå�ëè â ñèñòåìå çîí ñî ñïèíàìè ¾âíèç¿ âàðüèðóåòñÿîò 0.18 ýÂ [9℄ äî 1.32 ýÂ [13℄, â çàâèñèìîñòè îòìåòîäà ðàñ÷åòà è âåëè÷èíû êóëîíîâñêîãî êîððåëÿ�öèîííîãî ïîòåíöèàëà U . Â ýòîì ñïëàâå ùåëü âîç�íèêàåò â ðåçóëüòàòå ñèëüíîé ãèáðèäèçàöèè ìåæäó3d-ñîñòîÿíèÿìè Co è Cr è áëèæàéøèõ äðóã äðóãóàòîìîâ Co. Ó÷åò ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿïðèâîäèò ê �îðìèðîâàíèþ äîïîëíèòåëüíûõ ñîñòî�ÿíèé âíóòðè ùåëè, îäíàêî ñòåïåíü ñïèíîâîé ïîëÿ�ðèçàöèè îñòàåòñÿ âûñîêîé (îêîëî 98%) [9℄. Â ðàáî�òå [14℄ ñîîáùàëîñü äàæå îá îáíàðóæåíèè 97-ïðîöåíò�íîé ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè íà îáðàçöàõ ïëåíîê ñïëà�âà Co2CrAl, îïèñàííûõ â ðàáîòå [15℄. Îäíàêî êà÷å�ñòâî äàííûõ îáðàçöîâ (ïî ïðè÷èíàì, èçëîæåííûìíèæå) è, ñîîòâåòñòâåííî, ðåçóëüòàòû ðàáîòû [14℄ âû�çûâàþò ñåðüåçíîå ñîìíåíèå.Íè â îäíîé èç îïóáëèêîâàííûõ íà òåêóùèé ìî�ìåíò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò íå ñîîáùàëîñü îá îá�íàðóæåíèè â îáðàçöàõ Co2CrAl âåëè÷èíû ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà, áëèçêîé ê òåîðåòè÷åñêèì 3�B . Â ïî�äàâëÿþùåì áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ åãî çíà÷åíèå áûëî518



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Àòîìíûé áåñïîðÿäîê è ìàãíèòíûå, ýëåêòðè÷åñêèå è îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà : : :

� Co � Cr � Al�èñ. 1. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ñïëàâà Co2CrAl. Êðè-ñòàëëè÷åñêóþ ðåøåòêó �îðìèðóþò ÷åòûðå ïîäðå-øåòêè òðåõ ðàçíûõ òèïîâïðèáëèçèòåëüíî â äâà ðàçà ìåíüøå [12; 15�18℄. Ýòîäâóêðàòíîå îòëè÷èå îò òåîðåòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ äîñèõ ïîð äåòàëüíî íå îáñóæäàëîñü. Â ðàáîòå [19℄ àâ�òîðû ñâÿçàëè íèçêóþ âåëè÷èíó ìàãíèòíîãî ìîìåíòàñåðèè ïëåíîê ñïëàâîâ Co2Cr1�xFexAl ñ ïðèñóòñòâè�åì â íèõ äîïîëíèòåëüíîé �ÏÓ-�àçû. Îäíàêî íè âîäíîé äðóãîé ðàáîòå ïðèñóòñòâèå äàííîé �àçû, îá�ëàäàþùåé õàðàêòåðíîé êàðòèíîé ðå�ëåêñîâ íà ðåíò�ãåíîãðàììàõ, îòìå÷åíî íå áûëî.Â ñïëàâàõ �åéñëåðà îòêëîíåíèå âåëè÷èíû ìàã�íèòíîãî ìîìåíòà îò òåîðåòè÷åñêè ïðåäñêàçàííîãîäëÿ èäåàëüíîãî ñëó÷àÿ òðàäèöèîííî ñâÿçûâàåòñÿñ íåèçáåæíûì ïðèñóòñòâèåì àòîìíîãî áåñïîðÿäêàâ ðåàëüíûõ îáðàçöàõ. Äåéñòâèòåëüíî, äëÿ ñïëàâàCo2CrAl òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû ïðåäñêàçûâàþò çà�âèñèìîñòü ìàãíèòíîãî ìîìåíòà îò òèïà è ñòåïåíèáåñïîðÿäêà [11; 12℄. Íåêîòîðûå òèïû áåñïîðÿäêà ìî�ãóò ïðèâîäèòü ê óìåíüøåíèþ ìàãíèòíîãî ìîìåíòàñïëàâà. Â ÷àñòíîñòè, êàê ïîêàçàëè íàøè ðàñ÷åòû, âñëó÷àå ïîëíîãî áåñïîðÿäêà ìåæäó ïîäðåøåòêàìè Coè Cr (ñì. ðèñ. 1) ìàãíèòíûé ìîìåíò óäàåòñÿ ñíèçèòüäî 1:65�B.�àññìàòðèâàÿ ñîâìåñòíî ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðå�çóëüòàòû è ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ îáðàçöîâ ñ áåñ�ïîðÿäêîì, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü î÷åíü íèçêóþ èî÷åíü ïîõîæóþ ñòåïåíü àòîìíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ âîâñåõ îáðàçöàõ ñïëàâà Co2CrAl, èññëåäîâàííûõ ðà�íåå. Ýòî êàæåòñÿ ìàëîâåðîÿòíûì, õîòÿ è âîçìîæ�íûì â ïðèíöèïå. Äðóãàÿ âîçìîæíàÿ ïðè÷èíà �íåêîððåêòíîå îïèñàíèå ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñïëàâà

Co2CrAl ìåòîäàìè ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûab initio. Òàêàÿ ñèòóàöèÿ íàáëþäàëàñü äëÿ ñïëàâà�åéñëåðà Fe2TiAl [3; 16℄. Äàæå ñ ó÷åòîì ïðèñóòñòâèÿíåêîòîðîãî êîëè÷åñòâà �àçû Ëàâåñà Fe2Ti â îáðàç�öàõ, ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííîå çíà÷åíèå âåëè÷è�íû ìàãíèòíîãî ìîìåíòà áûëî íàìíîãî ìåíüøå òåîðå�òè÷åñêîãî. Åñëè ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ab initio íåêîð�ðåêòíû è äëÿ Co2CrAl, âîçìîæíîñòü åãî ïðèìåíåíèÿâ óñòðîéñòâàõ ñïèíîâîé ýëåêòðîíèêè ñòàâèòñÿ ïîäñîìíåíèå.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ èñòèííîé ïðè÷èíû íèçêîé ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîé âåëè÷èíû ìàãíèòíîãî ìîìåíòà îá�ðàçöîâ Co2CrAl íåîáõîäèìî îáëàäàòü êîëè÷åñòâåí�íûìè äàííûìè îá àòîìíîì óïîðÿäî÷åíèè â èññëåäó�åìûõ îáðàçöàõ. Îäíàêî èññëåäîâàíèå àòîìíîãî ïî�ðÿäêà â îáðàçöàõ âî âñåõ îïóáëèêîâàííûõ ðàíååñòàòüÿõ, ïî ñóòè, íå ïðîâîäèëîñü âîâñå. Ïîðÿäîêîïðåäåëÿëñÿ ïðîñòîé âèçóàëüíîé îöåíêîé ðåíòãåíî�ãðàìì; â íåêîòîðûõ ðàáîòàõ ðåíòãåíîãðàììû îáðàç�öîâ âîîáùå íå áûëè ïðèâåäåíû. Êóäðÿâöåâûì èäð. [15℄ áûëà ïðåäïðèíÿòà ñàìàÿ ñåðüåçíàÿ íà òå�êóùèé ìîìåíò ïîïûòêà ñèíòåçà íàáîðà ïëåíîê äàí�íîãî ñïëàâà ñ ðàçëè÷íîé, êîíòðîëèðóåìîé ñòåïåíüþàòîìíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ. Ïî çàÿâëåíèþ àâòîðîâ, îíèïîëó÷èëè ïëåíêè î÷åíü âûñîêîãî êà÷åñòâà, ñ âûñî�êîé ñòåïåíüþ äàëüíåãî ïîðÿäêà. Ïðåäñòàâëåííûå æåðåçóëüòàòû ñòðóêòóðíûõ èññëåäîâàíèé è ýëåìåíò�íîãî àíàëèçà îáðàçöîâ ãîâîðÿò, ñêîðåå, îá îáðàò�íîì. Â ïëåíêàõ áûë îòìå÷åí ïåðåèçáûòîê õðîìà(áîëüøå 12 àò.%), íà ðåíòãåíîãðàììàõ îòñóòñòâîâà�ëè ñâåðõñòðóêòóðíûå ïèêè, ñîîòâåòñòâóþùèå �îð�ìèðîâàíèþ L21- è B2-�àç. Êðîìå òîãî, äàííûå îáàòîìíîì ðàñïðåäåëåíèè ïî ïîäðåøåòêàì ïðåäñòàâ�ëåíû íå áûëè.Òàêèì îáðàçîì, îïðåäåëèòü ïðè÷èíó ìàëîé íà�áëþäàåìîé ýêñïåðèìåíòàëüíî âåëè÷èíû ìàãíèòíîãîìîìåíòà íà îñíîâàíèè îïóáëèêîâàííûõ ðàáîò íåâîç�ìîæíî. Â äàííîé ðàáîòå ìû ïðåäñòàâëÿåì ðåçóëüòà�òû èññëåäîâàíèÿ äâóõ ìàññèâíûõ îáðàçöîâ ñïëàâà�åéñëåðà Co2CrAl, ïîäâåðãíóòûõ ðàçëè÷íîé òåðìî�îáðàáîòêå. Ìåòîäàìè äè�ðàêöèè íåéòðîíîâ è ðåíò�ãåíîâñêèõ ëó÷åé â íèõ áûëè îïðåäåëåíû òî÷íûå ðàñ�ïðåäåëåíèÿ àòîìîâ ïî ïîäðåøåòêàì. Ñ ïîìîùüþ ïî�ëó÷åííûõ äàííûõ áûëè ðàññ÷èòàíû ìàãíèòíûå ìî�ìåíòû îáðàçöîâ, êîòîðûå çàòåì ñðàâíèâàëèñü ñ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè.Ïîìèìî ïðè÷èíû íèçêîé âåëè÷èíû ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà, çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ âûçûâàåòâçàèìîñâÿçü ìåæäó àòîìíûì áåñïîðÿäêîì è îò�ðèöàòåëüíûì òåìïåðàòóðíûì êîý��èöèåíòîìñîïðîòèâëåíèÿ (ÒÊÑ), ðàíåå îáíàðóæåííûì âîáðàçöàõ Co2CrAl [15; 18℄. Èçâåñòíî, ÷òî â ñïëà�519



À. Ä. Ñâÿæèí, Å. È. Øðåäåð, Â. È. Âîðîíèí è äð. ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013âàõ, ñîñòîÿùèõ èç ìåòàëëè÷åñêèõ êîìïîíåíòîâ,îòðèöàòåëüíûé ÒÊÑ îáû÷íî ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâè�åì ñèëüíîãî àòîìíîãî áåñïîðÿäêà [20℄. Èìåþòñÿ,îäíàêî, äðóãèå âîçìîæíûå �èçè÷åñêèå ïðè÷èíûíàáëþäàåìîãî ïîâåäåíèÿ [21℄, ïîýòîìó íåîáõîäèìûèññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ îáðàçöîâ ñõîðîøî îïðåäåëåííîé ñòåïåíüþ àòîìíîãî ïîðÿäêà.Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû èññëåäîâàíèÿ òåìïåðàòóð�íîé çàâèñèìîñòè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ íàøèõîáðàçöîâ, èçìåðåííîé â èíòåðâàëå 4�700 K. Êðîìåòîãî, äëÿ èçó÷åíèÿ âëèÿíèÿ àòîìíîãî óïîðÿäî÷åíèÿíà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìèáûëè ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâîáðàçöîâ.2. ÄÅÒÀËÈ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀ È �ÀÑ×ÅÒÎÂÎáðàçöû ñïëàâà Co2CrAl áûëè âûïëàâëåíû âèíäóêöèîííîé ïå÷è, çàòåì òðèæäû ïåðåïëàâëåíûäëÿ ëó÷øåãî ïåðåìåøèâàíèÿ êîìïîíåíò ñïëàâà. Äà�ëåå îäèí èç îáðàçöîâ (�1) áûë îõëàæäåí âìå�ñòå ñ ïå÷üþ; âòîðîé îáðàçåö (�2) áûë äîïîëíè�òåëüíî îòîææåí ïðè 920 K â òå÷åíèå 100 ÷, çà�òåì òàêæå îõëàæäåí ñ ïå÷üþ. �åíòãåíîâñêèé �ëþ�îðåñöåíòíûé àíàëèç, ïðîâåäåííûé íà ñïåêòðîìåòðåJEOL-733, îïðåäåëèë òî÷íûé ñîñòàâ îáîèõ îáðàçöîâêàê Co1:98Cr0:98Al1:03.Îáðàçöû äëÿ ñòðóêòóðíûõ, îïòè÷åñêèõ, ìàãíèò�íûõ è ýëåêòðè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé âûðåçàëèñü èçîäíîãî ñëèòêà ýëåêòðîèñêðîâûì ñïîñîáîì. Çåðêàëü�íàÿ ïîâåðõíîñòü äëÿ îïòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé áûëàïîëó÷åíà ìåõàíè÷åñêîé øëè�îâêîé íà ìèêðîïîðîø�êàõ êàðáèäà áîðà ðàçíîé äèñïåðñíîñòè, ïîëèðîâàíè�åì íà îêèñè õðîìà è ýëåêòðîïîëèðîâàíèåì â õëîð�íî-óêñóñíîì ýëåêòðîëèòå.�åíòãåíîñòðóêòóðíûå èññëåäîâàíèÿ ïðîâåäåíûíà äè�ðàêòîìåòðå Ä�ÎÍ-6 âK�-èçëó÷åíèè õðîìà èìåäè. Íåéòðîíîãðà�è÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ïðîâåäå�íû íà ñòàöèîíàðíîì èññëåäîâàòåëüñêîì àòîìíîì ðå�àêòîðå ÈÂÂ-2Ì [22℄. Äëÿ èçìåðåíèé èñïîëüçîâàëñÿíåéòðîííûé äè�ðàêòîìåòð Ä7à âûñîêîãî ðàçðåøå�íèÿ, ðàñïîëîæåííûé íà ãîðèçîíòàëüíîì êàíàëå ðå�àêòîðà. Äëèíà âîëíû ìîíîõðîìàòè÷åñêèõ íåéòðîíîâñîñòàâëÿëà 1.532�A, óãëîâîå ðàçðåøåíèå äè�ðàêòî�ìåòðà �d=d = 0:2%. Óòî÷íåíèå ñòðóêòóðíûõ ïàðà�ìåòðîâ âûïîëíåíî ìåòîäîì ïîëíîïðî�èëüíîãî àíà�ëèçà �èòâåëüäà [23℄ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììíîãîïàêåòà ¾Fullprof¿ [24℄.Äèñïåðñèÿ äåéñòâèòåëüíîé ÷àñòè äèýëåêòðè÷å�ñêîé ïðîíèöàåìîñòè "1(!) è îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìî�ñòè �(!) (! � öèêëè÷åñêàÿ ÷àñòîòà ñâåòîâîé âîë�

íû) â îáëàñòè ñïåêòðà E = (0:1�4) ýÂ èçìåðå�íà ýëëèïñîìåòðè÷åñêèì ìåòîäîì Áèòòè ïðè êîì�íàòíîé òåìïåðàòóðå. Ìàãíèòíûå èçìåðåíèÿ ïðîâå�äåíû íà ÑÊÂÈÄ-ìàãíèòîìåòðå (Quantum Design)â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð T = 4�293 K. Òåìïåðàòó�ðà Êþðè îïðåäåëåíà èç òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòèa
-âîñïðèèì÷èâîñòè â ïîëå 10 Ý ïðè ÷àñòîòå 80 �öâ èíòåðâàëå 280�400 Ê. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòüýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ �(T ) â äèàïàçîíå 4.2�700 Kèçìåðÿëàñü ñ ïðèìåíåíèåì ñòàíäàðòíîé ÷åòûðåõêîí�òàêòíîé ìåòîäèêè.�àñ÷åòû óïîðÿäî÷åííûõ è ðàçóïîðÿäî÷åííûõñòðóêòóð ïðîâåäåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ñïèí-ïî-ëÿðèçîâàííîãî ðåëÿòèâèñòñêîãî ìåòîäà Êîððèí-ãè �Êîíà ��îñòîêåðà â ïðèáëèæåíèè êîãåðåíòíîãîïîòåíöèàëà â ïàêåòå SPRKKR [25℄. Íåïðèâîäè�ìàÿ ÷àñòü çîíû Áðèëëþýíà ðàçáèâàëàñü íà ñåòêó10� 10� 10 òî÷åê. Îáìåííî-êîððåëÿöèîííûé �óíê�öèîíàë áûë âçÿò â âèäå, ïðåäëîæåííîì â ðàáîòå [26℄.�àñ÷åòû äëÿ óïîðÿäî÷åííûõ è ðàçóïîðÿäî÷åííûõñïëàâîâ ïðîâåäåíû â ñèììåòðèè Fm � 3m; àòîìûCo, Cr, Al ðàçìåùåíû ñîîòâåòñòâåííî â ïîçèöèÿõ8
 (0:25; 0:25; 0:25), 4b (0:5; 0:5; 0:5), 4a (0; 0; 0). Âîâñåõ ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü ïîñòîÿííûå ðåøåòêè,ïîëó÷åííûå â ýêñïåðèìåíòå. Ïðè ðàñ÷åòå ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé ê ýíåðãèè äîáàâëÿëàñü ìàëàÿ ìíèìàÿ÷àñòü 0.001 Ry.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ3.1. Èññëåäîâàíèå ñòðóêòóðû è àòîìíîãîïîðÿäêàÂèçóàëüíûé êîíòðîëü ðåíòãåíîãðàìì ïîêàçûâà�åò, ÷òî äè�ðàêöèîííûå êàðòèíû îáîèõ îáðàçöîâ ñî�îòâåòñòâóþò �îðìèðîâàíèþ L21-�àçû (ñì. ðèñ. 2á,3á ). Âî ìíîãèõ ðàáîòàõ ñîîáùàëîñü î ìóëüòè�àç�íîì õàðàêòåðå îáðàçöîâ ñïëàâà Co2CrAl (íàïðèìåð,L21 + B2 + A2 [27℄, A2 + B2 [28℄). Áîëåå òîãî, â ðà�áîòå [29℄ àâòîðû óòâåðæäàþò, ÷òî ñïëàâ ñòåõèîìåò�ðè÷åñêîãî ñîñòàâà Co2CrAl â îäíî�àçíîì ñîñòîÿíèèïîëó÷èòü íåâîçìîæíî. Â íàøèõ îáðàçöàõ ñóùåñòâî�âàíèå äðóãèõ �àç îòìå÷åíî íå áûëî: åñëè òàêîâûå èïðèñóòñòâóþò, òî èõ îáúåìíàÿ äîëÿ ëåæèò çà ïðåäå�ëàìè ÷óâñòâèòåëüíîñòè äè�ðàêöèîííûõ ìåòîäîâ.�àçëè÷íûå ñîîòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ïèêîâíà ðåíòãåíîãðàììàõ óêàçûâàþò íà ðàçëè÷íîå êîëè�÷åñòâî àíòèóçåëüíûõ àòîìîâ (àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿíå â ñâîåé ïîäðåøåòêå) â îáðàçöàõ. ×òîáû îïðåäå�ëèòü äåéñòâèòåëüíîå ðàñïðåäåëåíèå àòîìîâ òðåõ òè�ïîâ ïî òðåì ïîäðåøåòêàì, íåîáõîäèìû òðè òèïà èç�ëó÷åíèÿ. Îäíàêî â ñëó÷àå Co2CrAl àòîìû Co è Cr520



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Àòîìíûé áåñïîðÿäîê è ìàãíèòíûå, ýëåêòðè÷åñêèå è îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà : : :
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Интенсивность, отн. ед.

sinθ/λ, Å−1�èñ. 2. Íåéòðîíî- (à) è ðåíòãåíîãðàììû (á ) îáðàç-öà � 1. Ñâåòëûå òî÷êè � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí-íûå, îãèáàþùàÿ èõ ëèíèÿ � ðàñ÷åòíàÿ íåéòðîíî-ãðàììà, íèæíÿÿ ëèíèÿ � ðàçíîñòü ìåæäó ýêñïåðè-ìåíòîì è ðàñ÷åòîì, øòðèõè � óãëîâîå ïîëîæåíèåðå�ëåêñîâèìåþò áëèçêèå àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõëó÷åé, à àòîìû Cr è Al � áëèçêèå àìïëèòóäû ðàñ�ñåÿíèÿ íåéòðîíîâ (ñì. òàáë. 1). Ýòî îáñòîÿòåëüñòâîïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü ðàññåëåíèå àòîìîâ â íàøèõîáðàçöàõ ïî ïîäðåøåòêàì èç ðåíòãåíî- è íåéòðîíî�ãðàìì. �åíòãåíîãðàììû è íåéòðîíîãðàììû, ïîëó�÷åííûå äëÿ êàæäîãî èç îáðàçöîâ, îáðàáàòûâàëèñüñîãëàñîâàííî. Çàïîëíåíèå êàæäîé êðèñòàëëîãðà�è�÷åñêîé ïîçèöèè àòîìàìè ñâÿçûâàëîñü ñ îáùèì êî�ëè÷åñòâîì àòîìîâ â ðåøåòêå. (Ïîñêîëüêó îòêëîíå�íèå ñîñòàâà îò ñòåõèîìåòðè÷åñêîãî áûëî íåçíà÷è�òåëüíûì, â ðàñ÷åòàõ îí ïðèíèìàëñÿ èäåàëüíûì.) Äè��ðàêòîãðàììû èññëåäîâàííûõ îáðàçöîâ ñîâìåñòíî ñðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2 è 3. Äëÿîáîèõ îáðàçöîâ íàáëþäàåòñÿ õîðîøåå ñîãëàñèå ìåæ�äó ðàñ÷åòàìè è ýêñïåðèìåíòîì. Óòî÷íåííûå ñòðóê�òóðíûå ïàðàìåòðû îáðàçöîâ ïðèâåäåíû â òàáë. 2.
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Интенсивность, отн. ед.

sinθ/λ, Å−1

4500

�èñ. 3. Íåéòðîíî- (à) è ðåíòãåíîãðàììû (á ) îáðàç-öà � 2. Îáîçíà÷åíèÿ òå æå, ÷òî è íà ðèñ. 2Òàáëèöà 1. Àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõëó÷åé è íåéòðîíîâ êîìïîíåíòàìè Co2CrAlÀòîì �åíòãåí. ëó÷è ÍåéòðîíûCo 0.24 0.25Cr 0.27 0.36Al 0.13 0.35Â òàáë. 3 ïðèâîäèòñÿ ðàññ÷èòàííîå ðàñïðåäåëå�íèå àòîìîâ ïî ïîäðåøåòêàì â èññëåäîâàííûõ îáðàç�öàõ. Èç òàáëèöû ñëåäóåò, ÷òî îáðàçåö �2 óïîðÿäî�÷åí çíà÷èòåëüíî ëó÷øå îáðàçöà �1. Â îáðàçöå �1àòîìû Cr ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåíû ìåæäó ÷åòûðü�ìÿ ïîäðåøåòêàìè. Ïîäðåøåòêà Cr çàñåëåíà ïðåèìó�ùåñòâåííî àòîìàìè Co. Â îáðàçöå �2 àòîìû Cr ïî�÷òè ïîëíîñòüþ çàíèìàþò ñâîþ ïîäðåøåòêó è ëèøüíåáîëüøóþ åå ÷àñòü � àíòèóçåëüíûå àòîìû Co. Êî�521



À. Ä. Ñâÿæèí, Å. È. Øðåäåð, Â. È. Âîðîíèí è äð. ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013Òàáëèöà 2. Ïàðàìåòð ðåøåòêè, èçîòðîïíûé �àê-òîð Äåáàÿ �Âàëëåðà, �àêòîðû ñõîäèìîñòè äëÿ èñ-ñëåäóåìûõ îáðàçöîâ ñïëàâà Co2CrAlÎáðàçåö �1 Îáðàçåö �2a, �A 5:7309� 0:0002 5:7322� 0:0003B, �A�2 0.72(3) 0.46(2)Íåéòðîíû Rw 2.41 2.57Rwp 3.02 3.36RB 5.85 5.61�2 1.28 1.63�åíòãåí.ëó÷è Rw 6.9 7.7Rwp 8.04 10.1RB 6.59 8.0�2 0.97 3.2Òàáëèöà 3. �àñïðåäåëåíèå àòîìîâ ïî ïîäðåøåò-êàì â èññëåäóåìûõ îáðàçöàõÏîäðåøåòêàCo Cr AlÎáðàçåö �1 Co 1.25 0.75 �Cr 0.50 0.25 0.25Al 0.25 � 0.75Îáðàçåö �2 Co 1.54 0.17 0.29Cr 0.17 0.83 �Al 0.29 � 0.71ëè÷åñòâî àíòèóçåëüíûõ àòîìîâ Al ïðèìåðíî îäèíà�êîâî äëÿ îáîèõ îáðàçöîâ, îíè çàíèìàþò ïîçèöèè èñ�êëþ÷èòåëüíî â ïîäðåøåòêå Co.3.2. Ìàãíèòíûå ñâîéñòâà: ýêñïåðèìåíò èòåîðèÿÝêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ìàãíèòíîéâîñïðèèì÷èâîñòè ïîêàçàëè, ÷òî îáà îáðàçöà ÿâ�ëÿþòñÿ îáû÷íûìè �åððîìàãíåòèêàìè. Íèêàêèõñâèäåòåëüñòâ ïðèñóòñòâèÿ àíòè�åððîìàãíèòíîãîóïîðÿäî÷åíèÿ â îáðàçöàõ îáíàðóæåíî íå áûëî.Òåìïåðàòóðà Êþðè îáðàçöà �1 ñîñòàâëÿåò 334 Ê,îáðàçöà �2 � 330 Ê. Ìàãíèòíûé ìîìåíò, ïîëó�÷åííûé èç çàâèñèìîñòè M(H) ïðè T = 4 Ê, ðàâåí1:56�B è 1:53�B ñîîòâåòñòâåííî äëÿ îáðàçöîâ �1è �2. Ñ ó÷åòîì ðåçóëüòàòîâ ñòðóêòóðíûõ èññëåäî�âàíèé ìîæíî óòâåðæäàòü, ÷òî ìàãíèòíûå ñâîéñòâà

ñïëàâà íå çàâèñÿò îò àòîìíîãî ïîðÿäêà. Êàê îòìå�÷àëîñü âûøå, âñå îáðàçöû, èññëåäîâàííûå ðàíåå,èìåþò ïðàêòè÷åñêè òå æå çíà÷åíèÿ ìàãíèòíûõìîìåíòîâ, ÷òî è â íàøåì ñëó÷àå.Èñïîëüçóÿ äàííûå òàáë. 3, ìû ïðîâåëè ðàñ÷å�òû ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâíàøèõ îáðàçöîâ. �àññ÷èòàííûå ñïåêòðû ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 4. Êîíå÷íàÿ ïëîò�íîñòü ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè â ùåëè äëÿ èäå�àëüíîãî êðèñòàëëà âîçíèêàåò èç-çà äîáàâêè ìíèìîé÷àñòè ê ýíåðãèè â ðàñ÷åòå. Ïîðÿäîê ðàñïîëîæåíèÿðèñóíêîâ âûáðàí òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ïðîäåìîí�ñòðèðîâàòü òðàíñ�îðìàöèþ ñïåêòðîâ ïðè ïåðåõîäåîò íàèáîëåå ê íàèìåíåå óïîðÿäî÷åííîìó ñïëàâó. Êàêâèäíî íà ðèñóíêàõ, äàæå â íàèáîëåå óïîðÿäî÷åííîìîáðàçöå �2 àòîìíûé áåñïîðÿäîê ïîëíîñòüþ çàìû�âàåò ùåëü. Ýòî ïðîèñõîäèò, â îñíîâíîì, â ðåçóëüòà�òå âûõîäà íà óðîâåíü Ôåðìè d-ñîñòîÿíèé ¾íîðìàëü�íûõ¿ è àíòèóçåëüíûõ àòîìîâ Co.Â òàáë. 4 (ïîñòðîåííîé ïî ïðèíöèïó òàáë. 3)ïðèâåäåíû ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ è íàïðàâëåíèÿ ìàã�íèòíûõ ìîìåíòîâ äëÿ êàæäîãî òèïà àòîìîâ â êàæ�äîé ïîäðåøåòêå. Â îáðàçöå �1 ìàãíèòíûé ìîìåíòóìåíüøàåòñÿ ïî ñðàâíåíèþ ñî ñëó÷àåì èäåàëüíîãîêðèñòàëëà èç-çà çíà÷èòåëüíîãî êîëè÷åñòâà àíòè�åð�ðîìàãíèòíî óïîðÿäî÷åííûõ àòîìîâ Cr. Óâåëè÷åíèåìàãíèòíîãî ìîìåíòà â îáðàçöå �2 ñâÿçàíî ñ áîëü�øèì êîëè÷åñòâîì àíòèóçåëüíûõ àòîìîâ Co â ïîäðå�øåòêå Al, �îðìèðóþùèõ �åððîìàãíèòíûé êëàñòåðñ ñîñåäíèìè àòîìàìè Co.Î÷åâèäíî, íàáëþäàåìîå ðàñõîæäåíèå ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ è ðàññ÷èòàííûõ âåëè÷èí ìàãíèòíûõìîìåíòîâ íå ìîæåò áûòü îáúÿñíåíî íåòî÷íîñòüþâû÷èñëåíèé. Ìåæäó òåîðåòè÷åñêèìè è ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè èìåþòñÿ êà÷åñòâåííûå èêîëè÷åñòâåííûå ðàçëè÷èÿ. Âî-ïåðâûõ, íàáëþäàåòñÿçíà÷èòåëüíàÿ ðàçíèöà ìåæäó ðàññ÷èòàííûìè èèçìåðåííûìè âåëè÷èíàìè ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ.Âî-âòîðûõ, òåîðåòè÷åñêè ïðåäñêàçàííàÿ çàâèñè�ìîñòü ìàãíèòíîãî ìîìåíòà îò àòîìíîãî áåñïîðÿäêàýêñïåðèìåíòàëüíî íå îáíàðóæåíà: èçìåðåííûåçíà÷åíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ íàøèõ îáðàçöîâîäèíàêîâû.×òîáû óìåíüøèòü ðàñ÷åòíóþ âåëè÷èíó ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà äî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé, ìûâàðüèðîâàëè ðàäèóñ àòîìíûõ ñ�åð è âåëè÷èíó êóëî�íîâñêîãî ïîòåíöèàëà U . Ýòî íå ïðèâåëî íè ê ñóùå�ñòâåííîìó óìåíüøåíèþ âåëè÷èí ìàãíèòíûõ ìîìåí�òîâ, íè ê èõ âûðàâíèâàíèþ.Ìû òàêæå ïûòàëèñü íàé�òè äðóãèå êîìáèíàöèè âçàèìíîé îðèåíòàöèè àòîì�íûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ, ñîîòâåòñòâóþùèå äðóãî�ìó ìèíèìóìó ïîëíîé ýíåðãèè, óñòàíàâëèâàÿ ðàçëè÷�522
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�èñ. 4. Ïîëíûå (tot. DOS) è ïàðöèàëüíûå ïëîò-íîñòè ñîñòîÿíèé ¾íîðìàëüíûõ¿ è àíòèóçåëüíûõ(a-Cr, a-Co) àòîìîâ ñïëàâà Co2CrAl. Óðîâåíü Ôåð-ìè îòìå÷åí âåðòèêàëüíîé øòðèõîâîé ëèíèåé. Îáî-çíà÷åíèÿ ëèíèé äëÿ èäåàëüíîãî êðèñòàëëà è îáðàç-öà � 1 òå æå, ÷òî è äëÿ îáðàçöà � 2

Òàáëèöà 4. �àññ÷èòàííûå è ýêñïåðèìåíòàëüíûåâåëè÷èíû ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ èññëåäóåìûõ îáðàç-öîâ (âñå çíà÷åíèÿ â �B)ÏîäðåøåòêàCo Cr Al �àññ÷. Ýêñï.Èäåàëüíûéêðèñòàëë Co 0.74 � � 3.01 �Cr � 1.64 �Al � � �0:11Îáðàçåö �1 Co 1.23 1.31 � 2.69 1.56Cr �0:68 1.02 1.22Al 0 � 0Îáðàçåö �2 Co 1.2 1.64 1.77 3.67 1.53Cr �1:06 1.53 �Al 0 � 0íûå íà÷àëüíûå íàïðàâëåíèÿ ìîìåíòîâ íà àòîìàõ.Îäíàêî êîíå÷íàÿ îðèåíòàöèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâáûëà â êàæäîì ñëó÷àå îäíîé è òîé æå, ñâèäåòåëü�ñòâóÿ â ïîëüçó îòñóòñòâèÿ äðóãîãî ìèíèìóìà ýíåð�ãèè äëÿ ýòîé ñèñòåìû.Ñðàâíåíèå ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ íàøèõ îáðàçöîâñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ ïðèâîäèò ê âûâîäó, ÷òîìåòîäû íà îñíîâå òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòèíåêîððåêòíî îïèñûâàþò ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñïëàâàCo2CrAl. Êàê ñëåäñòâèå, ðåçóëüòàòû íàøåãî èññëåäî�âàíèÿ ñòàâÿò ïîä ñîìíåíèå ïðåäñêàçàííîå òåîðåòè-÷åñêè ñóùåñòâîâàíèå çîííîãî ñïåêòðà ÏÌÔ â ñïëàâåCo2CrAl â óïîðÿäî÷åííîì ñîñòîÿíèè. Ê ñîæàëåíèþ,â äàííûé ìîìåíò ìû ìîæåì òîëüêî êîíñòàòèðîâàòüýòîò �àêò, áåç ïîñòðîåíèÿ ãèïîòåç î åãî ïðè÷èíàõ,áåç ïëàíèðîâàíèÿ íàïðàâëåíèÿ äàëüíåéøèõ èññëåäî�âàíèé.Çàìåòèì, ÷òî èññëåäîâàíèå, ïîäîáíîå íàøåìó,ñëåäóåò ïðîâåñòè è äëÿ áëèçêîãî ïî ñîñòàâó ñïëà�âà �åéñëåðà Co2Cr0:6Fe0:4Al, ïîñêîëüêó è äëÿ íåãîíàéäåííàÿ âåëè÷èíà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà áûëà íè�æå ðàñ÷åòíîé. Îáíàðóæåíèå â ýòîì ñïëàâå çíà÷è�òåëüíîé ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîíîâ ìåòîäîìñïèí-äåòåðìèíèðîâàííîé �îòîýìèññèè [30℄ íå ìîæåòñëóæèòü äîêàçàòåëüñòâîì �îðìèðîâàíèÿ çîííîãîñïåêòðà ÏÌÔ. Íàïðèìåð, â ñëó÷àå CrO2 ìåòîä óëü�òðà�èîëåòîâîé �îòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè ïî�êàçàë ïîëíîå îòñóòñòâèå ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íàóðîâíå Ôåðìè [31℄, òîãäà êàê ìåòîä àíäðååâñêèõ îò�ðàæåíèé â òî÷å÷íîì êîíòàêòå âûÿâèë 100-ïðîöåíò�íóþ ñïèíîâóþ ïîëÿðèçàöèþ íîñèòåëåé çàðÿäà [32℄.523



À. Ä. Ñâÿæèí, Å. È. Øðåäåð, Â. È. Âîðîíèí è äð. ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013
T


0 100 200 300 400 500 600 700T; K175180185190195200205210215�; ìêÎì � ñì

�èñ. 5. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîñîïðî-òèâëåíèÿ èññëåäîâàííûõ îáðàçöîâ: � � îáðàçåö� 1, Æ � îáðàçåö � 2. Ñòðåëêîé îáîçíà÷åíà òåì-ïåðàòóðà Êþðè3.3. Ýëåêòðè÷åñêèå ñâîéñòâàÒåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîñîïðîòèâëå�íèÿ �(T ) â îáëàñòè òåìïåðàòóð äî 300 Ê áûëà èñ�ñëåäîâàíà â ðàáîòàõ [15; 18℄. Îáå ãðóïïû ïîëó÷èëèêðèâûå, äåìîíñòðèðóþùèå îòðèöàòåëüíûé ÒÊÑ èäîñòàòî÷íî âûñîêèå çíà÷åíèÿ îñòàòî÷íîãî ñîïðîòèâ�ëåíèÿ (�0 � 200 ìêÎì�ñì). Æàíã è äð. [33℄ ïîëó÷è�ëè îáðàçåö ñ ïîëîæèòåëüíûì ÒÊÑ è îòíîñèòåëüíîíèçêèìè çíà÷åíèÿìè �0, îäíàêî ïðèâåäåííàÿ àâòîðà�ìè ðåíòãåíîãðàììà ïðèíàäëåæàëà íåèçâåñòíîé êðè�ñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå.Íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíà òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñè�ìîñòü ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ èññëåäóåìûõ îáðàçöîâCo2CrAl. Êðèâûå î÷åíü ïîõîæè è ëèøü ñëåãêà ðàç�ëè÷àþòñÿ ïî àáñîëþòíûì çíà÷åíèÿì, ÷òî ìîæíî ñâÿ�çàòü ñ ðàçëè÷íûì êîëè÷åñòâîì àíòèóçåëüíûõ àòî�ìîâ. Åäèíñòâåííîå êà÷åñòâåííîå ðàçëè÷èå ìåæäóäâóìÿ êðèâûìè � ïðèñóòñòâèå èçëîìà ïðè T � 25 Kó îáðàçöà �2.Îòðèöàòåëüíûé ÒÊÑ â íèçêîòåìïåðàòóðíîé îá�ëàñòè â ñïëàâàõ �åéñëåðà îáúÿñíÿëñÿ ñèëüíûì ðàññå�ÿíèåì ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè èç-çà àòîìíîãî áåñ�ïîðÿäêà [20℄ è ëîêàëèçàöèåé íîñèòåëåé çàðÿäà âáëè�çè óðîâíÿ Ôåðìè [15℄. Èñõîäÿ èç ðåçóëüòàòîâ íàøå�ãî èññëåäîâàíèÿ, ñèëüíîå ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâ êàêïðè÷èíà îòðèöàòåëüíîãî ÒÊÑ ìîæåò áûòü èñêëþ÷å�íà. Âî-ïåðâûõ, îáðàçåö �2 åäâà ëè ìîæíî õàðàêòå�ðèçîâàòü êàê ñèëüíî ðàçóïîðÿäî÷åííûé. Âî-âòîðûõ,åñëè áû ðàññåÿíèå áûëî ïðè÷èíîé íàáëþäàåìîãî îò�ðèöàòåëüíîãî ÒÊÑ, òî ñîïðîòèâëåíèå äîëæíî áûëî

áû óìåíüøàòüñÿ ñ òåìïåðàòóðîé. Èçìåíåíèå çíàêàÒÊÑ îêîëî òåìïåðàòóðû Êþðè â îòñóòñòâèå ñòðóê�òóðíûõ ïðåâðàùåíèé â ýòîé îáëàñòè [29℄ óêàçûâàåòíà äðóãóþ ïðè÷èíó íàáëþäàåìîãî ïîâåäåíèÿ.Îòñóòñòâèå êîððåëÿöèè ìåæäó ïîðÿäêîì èçíàêîì ÒÊÑ â Co2CrAl òàêæå êîñâåííî ïîäòâåð�æäàåòñÿ ðåçóëüòàòàìè, ïðåäñòàâëåííûìè â ðàáîòå[34℄: îòðèöàòåëüíûé ÒÊÑ íàáëþäàëñÿ â îáðàçöàõCo2Cr1�xFexAl ñ âûñîêèì ñîäåðæàíèåì Cr (x �� 0:3). Â ýòèõ îáðàçöàõ ÒÊÑ èçìåíÿë çíàê íàïîëîæèòåëüíûé ñ óâåëè÷åíèåì ñîäåðæàíèÿ Feîäíîâðåìåííî ñ óìåíüøåíèåì àòîìíîãî ïîðÿäêà.Èíòåðåñíî, ÷òî ïîäîáíîå ïîâåäåíèå �(T ) áûëîîáíàðóæåíî â ðÿäå ñïëàâîâ �åéñëåðà, ñîäåðæàùèõCo è Cr [35℄, ìíîãèå èç êîòîðûõ îáëàäàëè õîðîøîóïîðÿäî÷åííîé ñòðóêòóðîé. Âîçìîæíî, ÷òî ïðè÷èíàíàáëþäàåìîãî îòðèöàòåëüíîãî ÒÊÑ îäíà è òà æå âîâñåõ ýòèõ ñëó÷àÿõ.Â íàñòîÿùèé ìîìåíò òðóäíî îïðåäåëèòü òî÷íóþ�èçè÷åñêóþ ïðè÷èíó íàáëþäàåìîãî ïîâåäåíèÿ �(T ).Ïî íàøåìó ìíåíèþ, ïñåâäîùåëåâîé ñöåíàðèé â îä�íîé èëè îáåèõ ñïèíîâûõ ïîäçîíàõ ìîæåò áûòü èñ�êëþ÷åí: â ïåðâîì ñëó÷àå âåëè÷èíà ìàãíèòíîãî ìî�ìåíòà äîëæíà áûòü áëèçêà ê öåëîìó ÷èñëó, òîãäàêàê âî âòîðîì ñëó÷àå âåëè÷èíà �0 áûëà áû íàìíîãîâûøå. Ëîêàëèçàöèÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé âáëèçèóðîâíÿ Ôåðìè êàæåòñÿ áîëåå âåðîÿòíîé ïðè÷èíîé,íî âåëè÷èíà �0 è â ýòîì ñëó÷àå äîëæíà áûòü íà ïî�ðÿäîê áîëüøå.Åùå îäíà âîçìîæíàÿ ïðè÷èíà îòðèöàòåëüíîãîÒÊÑ â äàííîì ñïëàâå � êîíäî-ïîäîáíîå ðàññåÿ�íèå íîñèòåëåé çàðÿäà íà ìàãíèòíûõ íåîäíîðîäíî�ñòÿõ. Ìîæíî îòìåòèòü ïîðàçèòåëüíîå ñõîäñòâî íà�øèõ êðèâûõ ñ êðèâûìè, ïîëó÷åííûìè Óñòèíîâûìè äð. â ñâåðõðåøåòêàõ Fe/Cr [36℄. Êðèâûå ïî÷òèñîâïàäàþò ïî âåëè÷èíå óìåíüøåíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿîòíîñèòåëüíî �0 è ïîëîæåíèþ ìèíèìóìà. Áëèçîñòüìèíèìóìà ê òåìïåðàòóðå ìàãíèòíîãî ïåðåõîäà â íà�øåì èññëåäîâàíèè ãîâîðèò â ïîëüçó ãèïîòåçû î êîí�äî-ïîäîáíîì ðàññåÿíèè íîñèòåëåé òîêà. Îäíàêî â íà�ñòîÿùèé ìîìåíò òðóäíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ìîæåòÿâëÿòüñÿ êîíäîâñêèìè ðàññåèâàþùèìè öåíòðàìè âñëó÷àå �åððîìàãíèòíîãî Co2CrAl.Ìû ïîëàãàåì, ÷òî îïðåäåëåííóþ ÿñíîñòü â ïî�íèìàíèå ïðèðîäû îòðèöàòåëüíîãî ÒÊÑ ìîæíî âíå�ñòè ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè èññëåäîâàíèÿìè âàëåíò�íîé çîíû è çîíû ïðîâîäèìîñòè ñïëàâà, ïðîâåäåííû�ìè ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå è íèæå ìèíèìóìà ñîïðî�òèâëåíèÿ. Òàê èëè èíà÷å, êàê è â ñëó÷àå ìàãíèòíûõñâîéñòâ, íà õàðàêòåð �(T ) ñïëàâà Co2CrAl àòîìíîåóïîðÿäî÷åíèå âëèÿíèÿ íå îêàçûâàåò.524
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�èñ. 6. Äèñïåðñèÿ îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè �(!)èññëåäîâàííûõ îáðàçöîâ. Íà îñè îðäèíàò ïðåäñòàâ-ëåíû çíà÷åíèÿ ñòàòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè ïðè êîì-íàòíîé òåìïåðàòóðå: � � îáðàçåö � 1, Æ � îáðà-çåö � 23.4. Îïòè÷åñêèå ñâîéñòâàÈçâåñòíî, ÷òî îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà ìåòàëëîâ âðàçíûõ îáëàñòÿõ ñïåêòðà îïðåäåëÿþòñÿ ðàçíûìè ìå�õàíèçìàìè ïîãëîùåíèÿ. Â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îá�ëàñòè (èí�ðàêðàñíûå äëèíû âîëí) îñíîâíóþ ðîëü â�îðìèðîâàíèè îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ èãðàåò ìåõàíèçìâíóòðèçîííîãî óñêîðåíèÿ ýëåêòðîíîâ ïîëåì ñâåòî�âîé âîëíû (âêëàä Äðóäå). Ýòîò âêëàä îïðåäåëÿåòñÿïàðàìåòðàìè ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè � ïëàçìåí�íîé ÷àñòîòîé 
 è ÷àñòîòîé ðåëàêñàöèè 
. Â âèäèìîéè óëüòðà�èîëåòîâîé îáëàñòÿõ äîìèíèðóåò êâàíòî�âîå ïîãëîùåíèå ñâåòà, äàþùåå èí�îðìàöèþ îá ýëåê�òðîííîì ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå. Îáà ìåõàíèçìà ñî�ñóùåñòâóþò â íåêîòîðîé ñïåêòðàëüíîé îáëàñòè.Îñíîâíîé îñîáåííîñòüþ îïòè÷åñêîãî ñïåêòðà ïî�ãëîùåíèÿ �(!) (ðèñ. 6) ÿâëÿåòñÿ âûñîêèé óðîâåíüìåæçîííîãî ïîãëîùåíèÿ è îòñóòñòâèå âêëàäà Äðó�äå âïëîòü äî êîíöà èññëåäîâàííîãî èíòåðâàëà ïðèE = 0:1 ýÂ. Ïèêè ìåæçîííîãî ïîãëîùåíèÿ â ÈÊ-îá-ëàñòè ïðè ýíåðãèÿõ 0.15, 0.27, 0.5 è 0.65 ýÂ ñâèäå�òåëüñòâóþò î íàëè÷èè íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåéâ çîííîì ñïåêòðå ñïëàâà. Îñíîâíîé ìàêñèìóì ïîãëî�ùåíèÿ ðàñïîëîæåí ïðè ýíåðãèè 1.2 ýÂ, çàòåì íàáëþ�äàåòñÿ ïîñòåïåííîå ñíèæåíèå îïòè÷åñêîé ïðîâîäè�ìîñòè ñ óâåëè÷åíèåì ýíåðãèè ïàäàþùåãî ñâåòà. Íà�áëþäåíèå âêëàäà îò ñâîáîäíûõ íîñèòåëåé îæèäàåòñÿïðè ýíåðãèÿõ íèæå 0.1 ýÂ.Íà ðèñ. 7 ïðèâåäåí ãðà�èê äèñïåðñèè äåéñòâè�òåëüíîé "1(!) ÷àñòè äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìî�ñòè. Îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ "1 óêàçûâàþò íà íà�
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E; ýÂ�èñ. 7. Äèñïåðñèÿ äåéñòâèòåëüíîé ÷àñòè "1(!) êîì-ïëåêñíîé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè: � � îá-ðàçåö � 1, Æ � îáðàçåö � 2ëè÷èå âíóòðèçîííîãî ïîãëîùåíèÿ, íå ïðîÿâèâøåãî�ñÿ â ñïåêòðå îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè �(!). Îöåíêàêâàäðàòà ïëàçìåííîé ÷àñòîòû, ïîëó÷åííàÿ èç ðàâåí�ñòâà Äðóäå "1 = 1�
2=(!2+ 
2), âûÿâèëà çíà÷åíèå
2 = 3:5 � 1030 ñ�2 äëÿ îáîèõ îáðàçöîâ. Âû÷èñëåí�íàÿ ý��åêòèâíàÿ êîíöåíòðàöèÿ íîñèòåëåé çàðÿäàNeff � 1021 ñì�3. Ïî ñðàâíåíèþ ñ íîðìàëüíûìè ìå�òàëëàìè, ýòî çíà÷åíèå íèæå íà 1�2 ïîðÿäêà.Ñõîæåñòü ñïåêòðîâ îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòèîáîèõ îáðàçöîâ ãîâîðèò î òîì, ÷òî ýëåêòðîííàÿñòðóêòóðà ñïëàâà Co2CrAl âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìèíå èçìåíÿåòñÿ ñóùåñòâåííî ïðè èçìåíåíèè ñòåïåíèàòîìíîãî ïîðÿäêà. Íåáîëüøèå ðàçëè÷èÿ íàáëþäà�þòñÿ ëèøü íà êîíöàõ èññëåäîâàííîé ñïåêòðàëüíîéîáëàñòè. Ïðè î÷åíü íèçêèõ ýíåðãèÿõ �(!) îáðàçöà�1 ÷óòü âûøå â ñðàâíåíèè ñ îáðàçöîì �2. Íà�ïðîòèâ, íà âûñîêîýíåðãåòè÷åñêîì êðàå îïòè÷åñêàÿïðîâîäèìîñòü îáðàçöà �2 ÷óòü âûøå, ÷åì ó îá�ðàçöà �1. Ìû íå íàøëè íèêàêèõ äîêàçàòåëüñòâñóùåñòâîâàíèÿ ùåëè èëè ãëóáîêîé ïñåâäîùåëè, ïîêðàéíåé ìåðå, âïëîòü äî 0.1 ýÂ. Îäíàêî ñëåäóåòèìåòü â âèäó, ÷òî îïòè÷åñêîå ïîãëîùåíèå ÿâëÿåòñÿñóììîé âêëàäîâ îò îáåèõ ñïèíîâûõ ïîäçîí. Åñëèóìåíüøåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â îäíîé ïîä�çîíå ñîïðîâîæäàåòñÿ óâåëè÷åíèåì â äðóãîé, òîãäàíàëè÷èå ùåëè íå ïðîÿâèòñÿ â îïòè÷åñêîì ñïåêòðå.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðîâåäÿ èññëåäîâàíèå äâóõ îáðàçöîâ ñïëàâà�åéñëåðà Co2CrAl ñ òî÷íî îïðåäåëåííûì ðàñïðå�äåëåíèåì àòîìîâ ïî ïîäðåøåòêàì, ìîæíî ñäåëàòüâûâîä, ÷òî, â ïðîòèâîïîëîæíîñòü ïðåäñêàçàíèÿìòåîðèè, âåëè÷èíà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ñïëàâà íå525



À. Ä. Ñâÿæèí, Å. È. Øðåäåð, Â. È. Âîðîíèí è äð. ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013çàâèñèò îò àòîìíîãî ïîðÿäêà. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òîìåòîäû ab initio ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûíà îñíîâå òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè íå ìîãóòêîððåêòíî îïèñàòü ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ñïëàâà.Äàííûé âûâîä ñòàâèò ïîä ñîìíåíèå âîçìîæíîñòüèñïîëüçîâàíèÿ ñïëàâà Co2CrAl â óñòðîéñòâàõñïèíòðîíèêè è ìîòèâèðóåò ê ïîèñêó ðåøåíèé çàïðåäåëàìè ïðèáëèæåíèÿ �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè.Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿäåìîíñòðèðóåò ñëîæíîå ïîâåäåíèå, áîëåå âñåãî íà�ïîìèíàþùåå Êîíäî-ïîäîáíîå ðàññåÿíèå íîñèòåëåéçàðÿäà. Èññëåäîâàíèå îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ íå âûÿâè�ëî íàëè÷èÿ ùåëè èëè ïñåâäîùåëè â çîííîì ñïåêòðåñïëàâà, õîòÿ ý��åêòèâíàÿ êîíöåíòðàöèÿ íîñèòåëåéçàðÿäà îêàçàëàñü íèçêîé. Íè îäíî èç èññëåäîâàí�íûõ â ðàáîòå �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íå äåìîíñòðèðóåòñóùåñòâåííîé çàâèñèìîñòè îò àòîìíîãî ïîðÿäêà.Àâòîðû áëàãîäàðÿò Í. À. Ñêîðèêîâà, À. È. Ïî�òåðÿåâà è Í. È. Êîóðîâà çà âñåñòîðîííþþ ïîìîùü âõîäå ïîäãîòîâêè ñòàòüè. �àáîòà âûïîëíåíà ÷àñòè÷íîâ ðàìêàõ ïðîãðàììû �14.518.11.7020 �îññèéñêîãîìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. M. Kato, Y. Nishino, U. Mizutani et al., J. Phys.:Cond. Mat. 19, 9153 (2000).2. Y. Nishino, H. Sumi, and U. Mizutani, Phys. Rev.B 71, 094425 (2005).3. E. Shreder, S. Streltsov, A. Svyazhin et al., J. Phys.:Cond. Mat. 20, 045212 (2008).4. R. A. de Groot and F. M. Mueller, Phys. Rev. Lett.50, 2024 (1983).5. I. Galanakis and Ph. Mavropoulos, J. Phys.: Cond.Mat. 19, 315213 (2007).6. M. I. Katsnelson, V. Yu. Irkhin, L. Chion
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