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На основании результатов расчета из первых принципов электронной структуры сплавов системы 
Fe2–xMnxAs и двухзонной модели коллективизированного магнетика проведен анализ индуцированных 
магнитным полем магнитных фазовых переходов порядок–порядок в Fe0,69Mn1,31As. В рамках модели 
показано, что низкотемпературное основное и индуцированное магнитным полем состояния могут опи-
сываться сосуществованием однородной ферромагнитной и периодической антиферромагнитной ком-
понент полного магнитного момента d-зоны. Воздействие гидростатического давления на переходы поря-
док–порядок обусловлено структурной перенормировкой плотности электронных состояний в результате 
сжатия материала. Модель предсказывает, что коллинеарный ферримагнетизм в системе Fea–xMnxAs явля-
ется метастабильным состоянием, переход к которому может произойти только в сверхсильных магнит-
ных полях. 

На підставі результатів розрахунку з перших принципів електронної структури сплавів системи 
Fe2–xMnxAs і двозонної моделі колективізованого магнетика проведено аналіз індукованих магнітним 
полем магнітних фазових переходів порядок–порядок в Fe0,69Mn1,31As. У рамках моделі показано, що 
низькотемпературний основний й індукований магнітним полем стани можливо описати співіснуванням 
однорідної феромагнітної та періодичної антиферомагнітної компонентів повного магнітного моменту 
d-зони. Вплив гідростатичного тиску на переходи порядок–порядок обумовлено структурною перенор-
мировкою щільності електронних станів у результаті стискання матеріалу. Модель передбачає, що колі-
неарний феримагнетизм у системі Fea–xMnxAs є метастабільним станом, перехід до якого може відбутися 
тільки в надсильних магнітних полях. 

PACS: 71.20.Be Переходные металлы и сплавы; 
75.50.Ee Антиферромагнетики; 
75.50.Gg Ферримагнетики; 
75.10.Lp Зонные и коллективизированные модели. 

Ключевые слова: антиферромагнетики, ферримагнетики, электронная структура, плотность электронных 
состояний. 

 
Введение 

Пниктиды 3d переходных металлов, в частности 
сплавы системы Fe2–xMnxAs, обладают рядом свойств, 
которые, с одной стороны, позволяют использовать их 
в качестве рабочих сред для магнитных рефрижерато-
ров и запоминающих устройств, с другой — рассмат-
ривать как модельные объекты для фундаментальных 
исследований в области физики магнитных явлений. 

Прикладное использование индуцированных магнит-
ными и электрическими полями фазовых переходов 
первого рода неразрывно связано с улучшением харак-
теристик этих материалов, например, увеличением ве-
личины скачков намагниченности и проводимости, 
уменьшением гистерезиса по магнитному и увеличе-
нием гистерезиса по электрическому полям. Устойчи-
вость и механизмы возникновения различных магни-
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тоупорядоченных фаз при воздействии сильных маг-
нитных и электрических полей и их магниторезистив-
ные свойства можно отнести к фундаментальным во-
просам. 

В магнетиках с коллективизированными электрона-
ми изменения типа магнитного порядка и резистивного 
состояния вдали от температур магнитного разупоря-
дочения (характерные для барически или термически 
стимулированных магнитных фазовых переходов поря-
док–порядок) являются следствием изменений плотно-
сти электронных состояний при увеличении давления 
или температуры, поскольку, согласно спин-флуктуа-
ционным теориям, именно эта характеристика элек-
тронного спектра прежде всего подвергается перенор-
мировкам при внешних воздействиях [1]. Физическая 
природа низкотемпературного магнитокалорического и 
магниторезистивного эффектов [1,2] и причина возник-
новения аномальных вольт-амперных характеристик 
(ВАХ) наноконтактов [3] в этих материалах связаны 
со строением электронного спектра магнитоактивных 
электронов и особенностями диффузии анионов в мас-
сиве образца и в приконтактной области. Поэтому осо-
бо актуальны исследования взаимосвязи индуцирован-
ных переходов первого рода с изменениями структуры 
плотности электронных состояний сплавов переход-
ных металлов (к которым относятся сплавы системы 
Fe2–xMnxAs). 

В настоящей работе на примере теоретического 
анализа индуцированных магнитным полем переходов 
порядок–порядок в сплавах системы Fe2–xMnxAs с тет-
рагональной кристаллической симметрией 4 /P nmm  
показана ключевая роль структуры плотности элек-
тронных состояний в формировании механизма ука-
занных переходов. 

1. Экспериментальные сведения 

В сплавах системы Fe2–xMnxAs (1,29 1,52)x≤ ≤  ни-
же температуры Нееля наблюдается магнитный фазо-
вый переход первого рода из антиферромагнитной 
(AF) в слабоферримагнитную (low-ferrimagnetic — LFi1) 
фазу (рис. 1). Согласно нашим предположениям, спон-
танная намагниченность низкотемпературной фазы LFi1 
пропорциональна ферромагнитной компоненте, сосу-
ществующей с антиферромагнитной компонентой маг-
нитного момента [4]. Имеющиеся в литературе данные 
нейтронографии порошкового образца Fe0,72Mn1,28As 
[5] подтверждают это. Согласно [5], в низкотемпера-
турной фазе c удвоенной элементарной ячейкой при-
сутствуют нескомпенсированные компоненты магнит-
ных моментов m(II) и m(I) с октаэдрическим (II) и 
тетраэдрическим (I) окружением анионов соответст-
венно (рис. 1). 

Легко видеть, что векторы ферромагнетизма M(I), 
M(II) и антиферромагнетизма L(I), L(II), описывающие 

ферримагнитную (Fi) типа Mn2Sb при (I) (II)↑↓M M и 
антиферромагнитную (AF2) типа Mn2As при (I) (II)↑↓L L  
структуры [6] действительно имеют компоненты x и z 
( ||x a , ||z c ) в фазе LFi1: 
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По этой причине LFi1 фаза обладает, как и высоко-
температурная антиферромагнитная фаза, удвоенным 
(по сравнению с элементарной кристаллографической 
ячейкой) периодом вдоль оси z, а ее спонтанная намаг-
ниченность значительно меньше намагниченности кол-
линеарной ферримагнитной фазы (FIM1), рассчитанной 
в [10]. Косвенным подтверждением особого характера 
LFi1 фазы как промежуточной между ферримагнитной 
FIM1 и антиферромагнитной AF2 коллинеарными маг-
нитными структурами могут служить кривые намагни-
чивания образцов системы Fea–xMnxAs (1,95 ≤ a≤ 2,15) 
в статических [7] и сильных импульсных [6,8] маг-
нитных полях (рис. 2). Например, значительный рост 

Рис. 1. Кристаллическая и магнитная структуры сплава 
Fe0,72Mn1,28As: LFi1 — слабоферримагнитная структура, об-
наруженная в [5], стрелки указывают направление магнитных 
моментов атомов марганца в позициях с октаэдрическим 
(светлые кружки) и атомов железа и марганца c тетраэдриче-
ским (темные кружки) окружением As тетрагональной ре-
шетки С38; LFm и Fm — используемое в настоящей работе 
модельное представление слабоферримагнитной (LFi1) и 
ферримагнитной структур, в которых результирующий маг-
нитный момент (светлые стрелки) одноэлектронной ячейки 
(светлый квадрат) вращается в базисной xy-плоскости. 
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намагниченности насыщения фазы LFi1 при возра-
стании напряженности магнитного поля ( / H∂σ ∂ ≈

3(0, 24–0,33) Гс·см /(г ·T))≈  можно интерпретировать 
как возрастание ферромагнитной поляризации спино-
вой плотности за счет уменьшения антиферромагнит-
ной. При этом возникновение новой индуцированной 
фазы LFi2 (стабильной только в полях H ≥ 50 Тл), на-
магниченность которой меньше намагниченности кол-
линеарной ферримагнитной фазы FIM1 (оцененной в 
[10]), свидетельствует об устойчивости антиферромаг-
нитного параметра порядка в системе Fea–xMnxAs. 

С другой стороны, анизотропные свойства фазы LFi1, 
измеренные на монокристаллических образцах (рис. 3), 
противоречат наличию z-компоненты намагниченности 
(рис. 1). На наш взгляд, это обусловлено ошибочной 
интерпретацией данных нейтронографии порошкового 
образца Fe0,72Mn1,28As. По-видимому, авторы [5], ана-
лизируя порошковые нейтронограммы Fe0,72Mn1,28As, 
исходили из модели, которая не учитывает ограничения, 
накладываемые анизотропией типа легкая плоскость. 

Обширный экспериментальный материал, изложен-
ный в [8,9,11], позволяет констатировать чрезвычай-
ную чувствительность магнитных характеристик спла-

вов системы Fea–xMnxAs к различным видам сжатия 
решетки. Наложение гидростатического или одноосно-
го (вдоль оси с) давлений сужает температурную об-
ласть стабильности слабоферримагнитной LFi1 фазы. 
Скорость понижения температуры ( 1T ) спонтанного пе-
рехода первого рода LFi1–AF 1/ ~ 17 40T P∂ ∂ − ÷−  К/кбар, 
а скорость увеличения критических полей обратимых ин-
дуцированных переходов LFi1–AF / ~kH P∂ ∂ 20 кЭ/кбар 
[8,9,11]. Напротив, одноосное сжатие перпендикулярно 
оси с стабилизирует фазу LFi1 со скоростью 1/T P∂ ∂ ≈

12≈ +  К/кбар [11]. 
Расчет из первых принципов Fe0,69Mn1,31As, про-

веденный ниже, в отличие от ранее проведенных на-
ми расчетов [10], позволяет проанализировать влияние 
гидростатического и одноосного давлений на стабиль-
ность коллинеарной ферримагнитной фазы FIM1 в 
Fe0,69Mn1,31As. 

2. Электронная структура Fe2–xMnxAs 

Для исследования электронной структуры сплавов 
Fe2–xMnxAs нами применен полностью релятивистский 
метод Корринги–Кона–Ростокера (пакет SPRKKR [13]). 

Рис. 2. Обратимые индуцированные магнитным полем пе-
реходы порядок–порядок в некоторых сплавах системы
Fe2–xMnxAs при различных начальных температурах [6]. 

0 100 200 300 400 500

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0
LFi2

LFi1

LFi2

313 К

13 К

77 К

Fe Mn As1,290,71

a

б

AF

0 100 200 300 400 500

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0

1,2

1,4

305 К

Fe Mn As0,65 1,35

77 К

351 К

327 К

LFi1

H, кЭ

H, кЭ

M
,

/
�

B
и

о
н

M
,

/
�

B
и

о
н

Рис. 3. Проявление анизотропии типа легкая плоскость в мо-
нокристаллическом образце Fe0,65Mn1,35As [7] при различ-
ных температурах. 
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При построении кристаллического потенциала исполь-
зовано приближение атомной сферы. Обменно-корре-
ляционную энергию вычисляли в приближении локаль-
ной плотности без учета градиентных поправок [14]. 
Для рассматриваемого диапазона концентраций систе-
мы Fe2–xMnxAs (x > 1) атомы Fe занимают преимуще-
ственно позиции типа I (тетраэдрическое окружение 
анионов, симметрия 2а — (0, 0, 0), (0,5; 0,5; 0) ); ато-
мы Mn — позиции II (октаэдрическое окружение анио-
нов, симметрия 2с — 1(0; 0,5; ),z  1(0,5; 0; 1 )z− ) и час-
тично позиции I; мышьяк занимает положения 2с — 

2(0; 0,5; ),z  2(0,5; 0; 1 )z−  пространственной группы 
P4/nmm. Значения параметров 1z  и 2z  составляют 0,33 
и –0,265 для MnII и As соответственно. Постоянные 
кристаллической решетки для системы Fe2–xMnxAs 
взяты из работы [15]. Расчет электронной структуры 
сплава проводился в приближении когерентного по-
тенциала для модели неупорядоченного сплава: пред-
полагалось, что атомы FeI и MnI распределены хаоти-
чески по тетраэдрическим позициям. 

Результаты расчетов коллинеарных магнитных струк-
тур Fe0,69Mn1,31As, как и в [10], показывают, что наи-
меньшей энергией обладает ферримагнитная конфигура-
ция FIM1, в которой магнитные моменты MnI (–2,56 Bμ ) 
и FeI (2,23 Bμ ) направлены противоположно. Суммар-
ный магнитный момент в позициях с тетраэдрическим 

окружением (0,75 )Bμ  совпадает по направлению с маг-
нитным моментом MnII в позициях с октаэдрическим 
окружением анионов (3,11 ),Bμ  рис. 1. Плотность элек-
тронных состояний (DOS) имеет многопиковую струк-
туру (рис. 4) и обеспечивает металлический характер 
проводимости за счет d-зон марганца и железа (рис. 4,б). 
Эти же зоны подвержены сильному обменному расще-
плению и дают наибольший вклад (3,83 )Bμ  (рис. 4,а) в 
полный магнитный момент (3,75 )Bμ  (рис. 4,б). 

3. Обсуждение результатов расчета 
и экспериментальных исследований 

Экспериментальное значение величины спонтан-
ной намагниченности насыщения сплавов системы 

–Fe Mn Asa x x  не превышает 18 Гс·см3/г, или 0,6 Bμ  на 
формульную единицу (f.u.), рис. 2. Как видно на рис. 4, 
рассчитанная величина полного магнитного момента 
(3,75 )Bμ  образца Fe0,69Mn1,31As в ферримагнитном 
состоянии FIM1 не только в несколько раз превышает 
экспериментальное значение спонтанного магнитного 
момента в LFi1 фазе (0,6 Bμ /f.u. для наиболее близкого 
по составу к исследуемому образцу Fe0,71Mn1,29As), 
но также превосходит величины магнитных момен-
тов для индуцированных магнитным полем состояний 
LFi2 (2,8 Bμ /f.u. для Fe0,65Mn1,35As и 2 Bμ /f.u. для 
Fe0,71Mn1,29As), рис. 2. Если учесть слабую зависи-

Рис. 4. Парциальные плотности электронных состояний (DOS) в ферримагнитной фазе FIM1, рассчитанные для образца
Fe0,69Mn1,31As (a = 3,747, c = 6,21) при атмосферном давлении. Числами в единицах µB обозначены парциальные вклады в
магнитный момент на формульную единицу. Уровни Ферми обозначены вертикальными линиями. Числами обозначены вкла-
ды в магнитный момент s-, p-, d-состояний (а); ионов марганца и железа (б). 

–0,5 0 0,5 1,0 1,5

–50

0

50
�Eup

�Eex �Edown

3,83

E, Ридб E, Ридб

d

a

–20

0

20 –0,12p

–20

0

20 0,04
s

–100

–50

0

50

100

3,75

–0,5 0 0,5 1,0 1,5

–20

0

20 3,11 1×MnII

MnI

–20

0

20 –2,56 0,31×

–20

0

20 2,23 0,69×FeI

–100

–50

0

50

100
3,75

б

D
O

S
,

со
ст

о
я
н

и
й

я
ч

ей
к
а·

Р
и

д
б

/(
)

D
O

S
,

со
ст

о
я
н

и
й

я
ч

ей
к
а·

Р
и

д
б

/(
)

Суммарная Суммарная



Магнитные фазовые переходы порядок–порядок в магнетиках 

Физика низких температур, 2011, т. 37, № 4 401 

мость величин локальных магнитных моментов от их 
ориентации [10], то количественные несоответствия 
экспериментальных и теоретических результатов мо-
гут указывать на возможность интерпретации обоих 
ферримагнитных состояний (LFi1 и LFi2) как неколли-
неарных структур. Однако прямые ab initio расчеты 
электронной структуры неколлинеарных магнитоупоря-
доченных состояний системы Fe2–xMnxAs на сегодняш-
ний день находятся за пределами наших технических 
возможностей. Тем не менее определенное понимание 
последовательности реализации скошенных состояний 
и индуцированных переходов порядок–порядок много-
зонного магнетика можно получить в рамках модель-
ного подхода, использующего в качестве параметров 
некоторые данные из результатов ab initio расчетов 
при Т = 0. 

В рамках модельного подхода будем исходить из 
того, что в коллективизированных магнетиках макро-
скопические характеристики системы могут быть рас-
считаны при использовании заданной плотности элек-
тронных состояний. Например, магнитный момент 

( ) ( )M d f Gσσ
= Σ ε ε σ ε∫ , энергия зонной структуры E =

( ) ( )d f Gσσ
=Σ ε ε ε ε∫  и число электронов ( ) ( )n d f Gσσ

=Σ ε ε ε∫  

как функции температуры и давления (здесь ( )f ε  — 
функция Ферми–Дирака) могут быть вычислены с ис-
пользованием перенормированной температурой и 
давлением спин-поляризованной плотности электрон-
ных состояний ( )Gσ ε . При этом если температурная 
перенормировка ( )Gσ ε  может быть рассчитана только 
в рамках спин-флуктуационных моделей, то ее бариче-
ские изменения могут быть зафиксированы ab initio 
расчетами электронной структуры при различных сте-
пенях сжатия для Т = 0. Результаты, полученные при 
Т = 0, могут быть использованы для развития комби-
нированного модельного подхода при теоретическом 
анализе последовательности индуцированных магнит-
ным полем переходов в исследуемой системе. 

4. Двухзонная модель антиферромагнитной 
структуры 

Учитывая, что структура плотности d-электронных 
состояний DOS(E) (рис. 4,а) формируется за счет пар-
циальных вкладов вырожденных d-состояний MnI, MnII 
и FeI (рис. 4,б), описание сложной магнитной струк-
туры многозонного коллективизированного магнетика 
будем проводить в рамках двухзонной модели. При 
этом полагаем, что качественные особенности слож-
ных многозонных реальных материалов можно учесть 
при использовании модельной плотности электронных 
состояний mod ( )G E  (рис. 5), структура которой подоб-
на плотности электронных состояний DOS(E), рассчи-
танной из первых принципов для конкретного соеди-

нения в немагнитном состоянии. Естественно, что при 
таком подходе намагниченность модельной системы воз-
никает как результат спиновой поляризации зонной 
энергии модели E(M,L), которая может быть вычисле-
на при использовании модельного гамильтониана, учи-
тывающего энергию обменного взаимодействия. Обмен-
ный интеграл модели может быть оценен по данным ab 
initio расчетов коллинеарных магнитных состояний ре-
альной системы. 

В рассматриваемом модельном подходе каждой 
исходной кристаллохимической ячейке Fe2–xMnxAs, 
содержащей две формульные единицы (четыре магнит-
ных атома, на которые приходится 20 коллективизи-
рованных d-состояний), ставится в соответствие двух-
атомная ячейка j с двумя s-подобными d-состояниями. 
Тогда в модельной ячейке ,j  включающей две формаль-
но различных позиций ( , )a b , ферромагнитную и анти-
ферромагнитную поляризации электронного спектра 
можно описать пространственно однородными непри-
водимыми векторами ферромагнетизма M и антифер-
ромагнетизма L, которые выступают в роли парамет-
ров магнитного порядка. Векторы M̂= 〈 〉M  и ˆ ,L= 〈 〉L  
определяющие взаимную ориентацию магнитных мо-
ментов в позициях a  и b, соответствуют статистиче-
ским средним операторов ˆ

jM  и ˆ
jL  по гамильтониану 

модельной системы 

 0 int exH H H H= + + , (2) 

 0
,

( )k k k k k
k

H a a b b+ +
σ σ σ σ

σ=+ −
= γ + +∑ ∑   

 
,

( )k k k k k
k

t a b b a+ +
σ σ σ σ

σ=+ −
+ +∑ ∑ ,  

0 02 2 2
int

1 1

ˆ ˆ ˆ ˆH ( ) ( ),
2

N N

aj bj j j
j j

JJ S S F L
= =

= − + ≡ − +∑ ∑
��  

Рис. 5. Изменение исходной (1) модельной плотности элек-
тронных состояний при увеличении параметров 10,Δε 0,Δε

0:dg  10 0 0 0dgΔε = Δε = =  (1), 10 0,01,Δε = 0 0,04,Δε =  0dg =
0,032=  (2). На вставке приведены исходные функции 0( ),g ε

1 1( )g ε . 
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ex 0H ( ) ( )B aj bj B a aj b bj
j j

g g= μ + + μ + ≡∑ ∑H S S H S H S
 

 0 ,B j B Q j
j j

g g≡ μ + μ∑ ∑H F H L   

ˆ
j aj bjM S S= + , ˆ

j aj bjL S S= − ,  ,a b QH H H= − =   
  (3) 
где 0H  описывает систему невзаимодействующих элек-
тронов; intH  — обменное взаимодействие на центрах, 

exH  — взаимодействие с внешними однородным 0H  
и периодическим QH  полями; J�  — эффективный вну-
триатомный обменный интеграл; ,aj bjS S  — спиновые 
операторы одноэлектронных атомов в позициях a, b, 
выраженные через фурье-компоненты фермиевских опе-
раторов ( ),j ja a+  ( )j jb b+  рождения (уничтожения) элек-
тронов в ячейке j; 0N  — число ячеек; ,k ktγ  — фурье-
компоненты интегралов переноса внутри ( , )aa bb  и меж-
ду (ab) плоскостями, образованных атомами a и b. 

Используя методы функционального интегрирова-
ния (см. Приложение), безразмерное выражение тер-
модинамического потенциала системы, описываемой 
гамильтонианом (1), 0 mod( , ) ( , ) /F F N Eξ η = ξ η Δ� �  при 

0T =  может быть приведено к виду (П.5) 

 2 2
0( , ) ( , ) ( ) ( )

2 2 Q
J JF E h hξ η = ξ η + ξ − + η− , (4) 

где mod/J J E= Δ� � , 0 0 / ,Bh g H J= μ �  / ,Q B Qh g H J= μ �  0N  — 
число магнитоактивных атомов, modEΔ �  — ширина 
основания модельной плотности состояний для немаг-
нитного случая, ( , )E ξ η  — безразмерная энергия спин-
поляризованных электронов при Т = 0. В (4) полагает-
ся, что статические компоненты спиновых полей ,ξ η , 
сопряженные операторам ˆ ,F L̂ , направлены вдоль од-
нородного 0( , , )x y ze e eH  и альтернированного (1,0,0)QH  
полей. Учитывая достоверные экспериментальные дан-
ные об анизотропии низкотемпературной намагничен-
ности (рис. 3), рассмотрен случай, когда векторы фер-
ромагнетизма 0||M H  и антиферромагнетизма || QL H

 лежат в плоскости, перпендикулярной тетрагональной 
оси. При заданном направлении (1,0,0)L  и произволь-
ном по отношению к нему направлении ( , ,0)x ye eM  
величина ( , )E ξ η  может быть вычислена с учетом струк-
туры модельной плотности электронных состояний 
посредством введения двух функций 0 ( )g ε , 1 1( )g ε  
(см. (П.9)):

 
 ____________________________________________________  

 1 1 1 0 1 1
1,2,3,4

( , ) ( , , , ) ( ( , , , )) ( ) ( ) .m m

m
E d d E E g g

=
ξ η = ε ε ε ε ξ η Θ μ − ε ε ξ η ε ε∑ ∫  (5) 

Связь между модельной плотностью электронных состояний ( , , )G E ξ η и функциями 0 ( )g ε  и 1 1( )g ε  определяется 
выражением 

 1 1 0 1 1
1,2,3,4

( , , ) ( ( , , , )) ( ) ( )m

m
G E d d E E g g

∈
ξ η = ε ε δ − ε ε ξ η ε ε∑ ∫ , (6) 

 _______________________________________________ 

где выражение для m-й ветви модельного электронного 
спектра 1( , , , )mE ε ε ξ η  определяется формулами (П.11). 

Из определений 

0
,B

F g M
H
∂

− = μ
∂

�
B

Q

F g L
H
∂

− = μ
∂

�
 

прослеживается связь между ˆ ,M M≡ 〈 〉  ˆL L≡ 〈 〉  и ста-
тическими компонентами флуктуирующих полей ,ξ η : 

 0( ),M h= ξ −  ( ) .QL h= η−  (7) 

Величины ξ  и η  — решения уравнений перевала 

1( , ) / 0,∂ψ ξ η ∂ξ = 1( , ) / 0∂ψ ξ η ∂η = , которые совпадают 
с уравнениями состояния / 0,F∂ ∂ξ = / 0F∂ ∂η = (П.12), 
если рассматривать выражение (4) как неравновесную 
свободную энергию. Равновесные значения ξ  и η на-
ходятся из уравнений состояния / 0,F∂ ∂ξ = / 0.F∂ ∂η =  
Решения уравнений состояния (П.12), дополненные 
уравнением для химического потенциала (П.13), ищут-
ся при постоянном значении параметра ,J  заданного 
для исследуемого сплава числа электронов n  и функ-
ций 0 ( )g ε , 1 1( )g ε  при 0QH = . Число d-электронов на 

состояние 1, 259n =  приведено в соответствие с расче-
тами электронной структуры Fe0,69Mn1,31As следую-
щим образом (x > 1): 

 I I I[2 (Mn )( 1) 2 (Fe )(2 )(Fe )d dn N x N x= − + − +   

 II2 (Mn ) 2 (As)] / 20.d dN N+ +  (8) 

Величины NdNM (Nd), соответствующие полному чис-
лу d-электронов на формульную единицу (f.u.) в d-зоне 
в немагнитном (ферримагнитном FIM1) состоянии для 
выбранных наборов объемов кристаллической ячейки, 
и величины магнитных моментов ( Bμ /f.u.) приведены 
в табл. 1. Значение параметра mod/J J E= Δ� �

 оценивает-
ся из условия exEJμ = Δ� , которое приводится к виду 

 mod ex ex av( / ) / ,J E E E Eμ Δ Δ = Δ Δ�   

 av up down( ) / 2E E EΔ = Δ + Δ . (9) 

Значения ширины плотности состояний для подзон 
«спин вверх» upEΔ  и вниз downEΔ  определяются на вы-
соте 1/3 каждой из функций up, downDOS ( )E

 
(рис. 4,а). 

Разница между смещениями центров функций 
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up, downDOS ( )E  на этой высоте отождествляется с об-
менным расщеплением exEΔ (рис. 4,а); μ  — магнит-
ный момент на одно d-состояние. Он оценивается из 
соотношения 1/10 0,383.dFIMMμ = =  Таким образом, 
для стабилизации коллинеарного ферримагнитного со-
стояния FIM1 величина J�  составляет 0,392 Ридб. Для 
последующих расчетов ограничимся значением J =�

0,286 Ридб,=  что дает mod/ 0,698.J J E= Δ =� �  
Функции 0( )g ε  и 1 1( )g ε  подбираются таким образом, 

чтобы вычисленная с их помощью модельная плот-
ность электронных состояний ( ) ( , 0)NMG E G E= ξ=η=  
(рис. 5) как функция безразмерной энергии mod/ΔE E E= � �  
была подобна плотности электронных состояний DOS( )E  
для немагнитной фазы, полученной из ab initio рас-
четов для заданного типа деформации ячейки рис. 6. 
Введение этих двух функций и снятие ограничений на 
взаимную ориентацию векторов ферромагнетизма и 
антиферромагнетизма создают более реалистические 
предпосылки для модельного описания магнитоупо-
рядоченных состояний (LFm, Fm, рис. 1) в системе 
Fe2–xMnxAs по сравнению с модельным подходом в 
нашей работе [12], где рассматривался случай ⊥L M  
и не учитывалась дисперсия mod( )/ const.k Eγ Δ = γ =�  
Последнее равносильно использованию только функ-
ции 1 1( )g ε , что приводит к невозможности воспро-
изведения несимметричной плотности электронных 
состояний (рис. 6). На этом рисунке приведены плот-
ности d-электронных состояний в немагнитной фазе, 
рассчитанные для различных типов деформации эле-
ментарной ячейки. При расчетах полагалось, что все-
стороннему сжатию соответствует пропорциональное 
уменьшение параметров ячейки; сжатие вдоль тетра-
гональной оси выбрано таким образом, что уменьше-
ние параметра с сопровождается увеличением пара-
метра а при результирующем уменьшении объема; 
сжатие в базисной плоскости рассматривалось как рав-
номерное уменьшение параметра а при увеличении па-
раметра с при общем увеличении объема ячейки. В 
этом случае можно выделить наиболее общие законо-

мерности изменения структуры плотности электрон-
ных состояний немагнитной фазы и степени электрон-
ного заполнения как реакции на соответствующие ти-
пы деформации ячейки. Все три типа деформации по-
разному изменяют электронное заполнение Nd (табл. 1). 

Таблица 1. Изменение основных магнитных и электронных характеристик сплава Fe0,69Mn1,31As при сжатии 

Тип сжатия V, Å3 
NM FIM1 FM n 

NdNM Nd Md Мtotal Md Мtotal NdNM/10 

Всестороннее 
сжатие 

87,18 12,594 12,414 3,83 3,75 5,24 5,07 1,2594 

86,49 12,596 12,424 3,784 3,70 5,16 4,98 1,2597 

85,80 12,600 12,432 3,74 3,66 5,08 4,90 1,2600 

 
|| с 

86,67 12,594 12,422 1,89 1,85 2,56 2,47 1,2594 

86,14 12,594 12,428 1,86 1,82 2,44 2,47 1,2594 

 
⊥ с 

87,70 12,594 12,410 1,93 1,90 2,68 2,59 1,2594 

88,20 12,594 12,404 1,96 1,92 2,72 2,63 1,2594 

Рис. 6. Изменение исходной (сплошная линия) плотности
d-электронных состояний (DOSdNM), рассчитанной для не-
магнитного состояния при различных вариантах сжатия 
сплава Fe0,69Mn1,31As. Вертикальные линии указывают по-
ложение уровня Ферми. 
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Деформации, уменьшающие объем (всестороннее сжа-
тие и сжатие вдоль оси с), увеличивают эффективную 
ширину d-зоны и, как следствие, уменьшают высоты 
основных пиков. Напротив, увеличение объема сужает 
эффективную ширину d-зоны, что приводит к увеличе-
нию высот основных пиков. При этом в качестве эффек-
тивной ширины d-зоны рассматриваем ширину основ-
ного массива пиков на 1/3 максимальной высоты функ-
ции DOS(E). 

5. Анализ решений уравнений состояния 

Подбором функций 0 ( )g ε  и 1 1( )g ε  модельная плот-
ность электронных состояний ( ) ( ( 0))NMG E G E= ξ =η=  
(рис. 5) может быть приближена по форме к получен-
ной из ab initio расчетов при атмосферном давлении 

3
0( 87,18 Å )V =  DOS ( )dNM E  (рис 6). Дальнейшее из-

менение этих функций может моделировать влияние 
гидростатического и одноосного давлений. При моде-
лировании гидростатического давления как всесторон-
него сжатия материала выбираем последовательность 
функций 0( )g ε  и 1 1( ),g ε  в которой большему давлению 
соответствуют большие значения величин 0,gΔ  1,gΔ  0dg  
(рис. 5). В этом случае изменения плотности элек-
тронных состояний ( )NMG E  подобны изменениям 
DOS ( )dNM E  (рис. 6), обусловленным всесторонним сжа-
тием материала. Решения уравнений состояния (П.12) 
для выбранной последовательности функций 0 ,gΔ  

10 ,gΔ  0dg  и значений заселенности зоны n представ-
ляются в виде полевых зависимостей параметров m и l, 
которые определяют ферромагнитную и антиферромаг-
нитную компоненты магнитного момента на состояние 
в единицах Bμ  и связаны со спиновыми ферромагнит-
ными (M) и антиферромагнитными (L) компонентами 
соотношениями / 2 / 4m M g M= = , /2 /4.l L g L= =  На 
рис. 7 такие зависимости изображены для трех очень 
близких наборов величин 0 ,gΔ  10 ,gΔ  0dg  и одинако-

вых значений 0,698,J =  1, 2594.n =  Для этих наборов 
слабомагнитное состояние 1LFm ,  обладающее спонтан-
ной намагниченностью, соответствует минимуму энер-
гии (рис. 8). Зависимости ( )m h  описывают изменения 
спонтанной намагниченности и индуцированные пере-
ходы в пределах двух слабомагнитных состояний 

1LFm ,  2LFm .  Эти состояния, соответствующие сосу-
ществованию ферримагнитных ( 0)m ≠  и антиферро-
магнитных ( 0)l ≠  компонент полного магнитного мо-
мента ячейки, можно сопоставить с экспериментально 
наблюдаемыми спонтанными и индуцированными маг-
нитным полем фазами 1LFi ,  2LFi  в сплавах системы 
Fe2–xMnxAs (рис. 2). При этом полевые зависимости 

( )m h  состояний 1LFm ,  2LFm  качественно правильно 
моделируют экспериментально наблюдаемое сильное 
возрастание намагниченности насыщения с ростом 
поля и ее уменьшение при возрастании давления, ха-
рактерное для фаз 1LFi ,  2LFi  [11]. 

На рис. 7 также приведены зависимости ( ),hμ  кото-
рые являются решением уравнений (П.12) при 0L ≡  и 
соответствуют чистому состоянию Fm. Это состояние 
отвечает локальному минимуму термодинамического 
потенциала, однако энергетически менее выгодно, не-
жели слабомагнитное ( 1LFm ) или антиферромагнит-
ное AF ( 0,m =  0l ≠ ) (рис. 8). Состояние Fm  может 
быть сопоставлено с коллинеарным ферримагнитным 
состоянием FIM1, рассчитанным ранее для атмосфер-
ного давления в [10] и для различных степеней сжатия 
в настоящей работе. Как видно на рисунке, намагни-
ченность Fm  состояния в несколько раз превосходит 
намагниченность состояний 1LFi ,  2LFi  и также пони-
жается с ростом давления. Последнее находится в со-
гласии с нашими расчетами барических свойств фазы 
FIM1 (табл. 1). 

Более полное представление об особенностях ин-
дуцированных магнитным полем переходов порядок–
порядок в модели и связи Fm  и LFm  состояний дает 

Рис. 8. Изменение стабильности спонтанных магнитоупоря-
доченных состояний при изменении плотности электронных 
состояний. Кривые ( ,1 1′ ), ( ,2 2′ ), ( ,3 3′ ) соответствуют 1, 2, 3
на рис. 7.
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рис. 9. Показано, что в полях 0,01h ≥  0(H ≥
36,78·10 кЭ≥ ) обе зависимости ( )m h  и ( )hμ  совпада-

ют. Этому предшествуют переходы порядок–порядок 
1 2 3LFm –LFm –LFm –Fm  для исходной плотности со-

стояний. При больших величинах 10 ,Δε  0 ,Δε  0dg  ми-
нимуму энергии уже соответствует антиферромагнитное 
состояние (рис. 10) и переходы на рис. 9 дополняются 
переходом первого рода 1AF–LFm . Рисунок 10 также 
иллюстрирует энергетическое обоснование последова-

тельности магнитных фазовых переходов порядок–по-
рядок в магнитном поле. Увеличение магнитного поля 
приводит к смещению минимума свободной энергии от 

1LFm  к 2LFm  для исходного состояния (кривые 1, 3) и 
от AF к 1LFm  под давлением (кривые 2, 4). Все рас-
смотренные переходы для относительно больших 10,Δε  

0 ,Δε  0dg  моделируют влияние всестороннего сжатия 
решетки и потому кривые ( ),m h  ( )hμ  построены с 
учетом увеличения числа d-электронов, сопровожда-
ющих увеличение этого сжатия (табл. 1). Как видно на 
рис. 9, индуцированные переходы при увеличении 

10,Δε  0,Δε  0dg  сопровождаются возрастанием критичес-
ких полей возникновения 1ih  и исчезновения 2ih  i-го 
состояния. При этом увеличение 10 ,Δε  0 ,Δε  0dg  при-
водит к значительному уменьшению полевого гистере-
зиса 1 11 21h h hΔ = −  перехода из антиферромагнитного 
(AF) в основное слабоферримагнитное 1(LFm ) состоя-
ние. Подобное поведение полностью согласуется с экс-
периментальными зависимостями намагниченности на-
сыщения индуцированного состояния и критических 
полей от давления, измеренными для различных об-
разцов системы Fe2–xMnxAs [11,16]. 

Заключение 
1. Построена модель сосуществования ферромагнит-

ных и антиферромагнитных свойств в магнитном поле 
при произвольной взаимной ориентации параметров 
ферромагнитного и антиферромагнитного порядков. 

Рис. 10. Стабильность слабомагнитных состояний при изме-
нении давления и магнитного поля: 1 (2) — энергия исход-
ного состояния 10 0 0( 0,dgΔε = Δε = = 1,2594)n =  при h0 = 0
(h0 = 0,0008); 3 (4) — энергия барически нагруженного со-
стояния 10( 0,005,Δε =  0 0,02,Δε =  0 0,022,dg =  1,2597)n =
при h0 = 0 (h0 = 0,0008). 
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Рис. 9. Влияние структуры плотности состояний на каскад индуцированных переходов порядок–порядок AF–LFm1–LFm2–
LFm3–Fm. Темные символы — исходное состояние 10 0 0( 0,dgΔε = Δε = =  1,2594n = ); светлые символы — 10 0,005,Δε =

0 0,02,Δε =  0 0,022,dg = 1,2597;n =  светлые символы с крестом — 10 0,01,Δε =  0 0,04,Δε =  0 0,032,dg =  1,26.n =  Верти-
кальные стрелки (вверх, вниз) показывают переходы на полевых границах лабильности соответствующих состояний при (воз-
растании, понижении) магнитного поля. 

0 1 2 7 9 11
–0,3

–0,2

–0,1

0

0,1

0,20

0,25

h24

h14h13

Fm

LFm3
–

/ 
2

l
m

/2

h12h22h21 h11

LFm1

10
3
h0

LFm2

�
/2



В.И. Вальков, А.В. Головчан, В.П. Дьяконов, H. Szymczak 

406 Физика низких температур, 2011, т. 37, № 4 

2. Рассмотренная модель позволила не только каче-
ственно правильно отразить наблюдаемые особенности 
спонтанных и индуцированных слабомагнитных со-
стояний, но и обосновать существование коллинеарно-
го ферримагнитного состояния FIM1 как метастабиль-
ной фазы для системы Fe2–xMnxAs. 

3. Показано, что влияние давления на магнитные 
фазовые переходы порядок–порядок в системе с кол-
лективизированными носителями магнетизма может 
проявляться, как реакция на перенормировку плотно-
сти электронных состояний, обусловленную сжатием 
материала. 

4. Из приведенного рассмотрения вытекает, что тен-
денции изменения магнитных характеристик многоком-
понентных материалов при легировании можно выяв-
лять путем анализа изменений легко рассчитываемой 
для немагнитной фазы плотности электронных состоя-
ний, сопровождающих легирование. 

Работа выполнена при финансовой поддержке в рам-
ках конкурсного проекта ДФФДУ-БPФФД № 29.1/016, 
а также Европейского фонда региональных исследова-
ний (EFRD) (контракт No. UDA-POIG.01.03.01–00–
058/08/00). 

Приложение 

В статическом пределе при использовании преобра-
зования Стратоновича–Хаббарда, 

2 1/2 2exp ( ) ( / ) exp ( 2 )aS d a a S
∞

−∞

≡ α π ξ − ξ − ξ∫ , 

свободная энергия системы с гамильтонианом (1) при 
низких температурах, когда можно пренебречь терми-
ческими флуктуациями обменных полей ( 0 ,q≠ξ  0q≠η ), 
может быть представлена в виде функционального 
интеграла только по компонентам однородных обмен-
ных полей 0 ,q=η = η  0q=ξ = ξ  [3]: 

 ( )1ln exp { , } ,F d d N−= −β η ξ −βψ η ξ +μ∫  (П.1) 

( ) 0 1,ψ ξ η = ψ +ψ ,

( )1
1 0 int( , ) ln Tr exp ( ) ,H H−ψ ξ η = −β −β +� �  (П.2) 

( )
22

0
0 0

1,
2

B QB g Hg H
N J

J J

⎧ ⎫μ⎛ ⎞μ⎛ ⎞⎪ ⎪ψ ξ η = ξ − + η −⎜ ⎟⎨ ⎬⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎪ ⎪⎩ ⎭

�
� � , 

  (П.3) 

 ( )int
ˆ ˆ ˆ ˆ

x x y y z z xH J e F e F e F L= − ξ + ξ + ξ + η� � , (П.4) 

где фурье-компоненты операторов спиновой плотно-
сти ˆ ,qF ν

ˆ
qL ν ( , ,x y zν∈ ) определяются через операто-

ры рождения и уничтожения электронов ( ),k ka a+
σ ±σ

( )k kb b+
σ ±σ  известными соотношениями [3]; eν  — на-

правляющие косинусы внешнего 0 0( )x z zH e e e= + +H i j k  
и обменного ( )x z ze e e= ξ + +ξ i j k  полей, определяю-
щие расположение вектора ферромагнетизма по от-
ношению к выделенному вдоль оси абсцисс вектору 
антиферромагнетизма, 0 0 ,H H N= −μ�  μ  — химиче-
ский потенциал, 0(2 )N N  — полное число электронов 
(атомов). 

В этом случае ( )1 ,ψ ξ η  легко вычисляется и после 
взятия интегралов методом перевала «безразмерное» 
выражение свободной энергии в расчете на атом 

0 mod( , ) ( , ) /F F N Eξ η = ξ η Δ� �  в пределе 0T → , 0QH =  
приобретает вид 

 2 2( , ) ( , ) ( ) ( )
2 2 Q
J JF E hξ η = ξ η + ξ −η + η− , (П.5) 

( , )E ξ η  = 0
3

0 mod16

V

N E
×

Δ π

( ) ( ){ }
4

3

1
( , , ) ( , , ) ,m m

m
d k E k E k

=

⎡ ⎤× ξ η −μ Θ μ− ξ η⎢ ⎥⎣ ⎦∑ ∫
 (П.6) 

где 

( ) 1, 0
( ) 0, 0

x x
x x

Θ = >

Θ = <
, 

modEΔ  — размерный параметр, характеризующий 
эффективную ширину магнитоактивной зоны в не-
магнитном состоянии, где mod/J J E= Δ� � , h =

0 mod/( )Bg H E J= μ Δ � , mod/ ( )Q B Qh g H E J= μ Δ � .
( , , )mE k ξ η  — решения секулярного уравнения
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/ 2,k zk J↑↓γ = γ ξ�� ∓

  
,eν νξ = ξ   

 
2 2

1,2 2 2 2 2 2 2( , , ) ( ) ( )
2 2k k k
J JE k t J t

⎛ ⎞ ⎛ ⎞
ξ η = γ ± + η + ξ + +⎜ ⎟ ⎜ ⎟

⎝ ⎠ ⎝ ⎠
ξ ξη

� �� ,  

 
2 2

3,4 2 2 2 2 2 2( , , ) ( ) ( )
2 2k k k
J JE k t J t

⎛ ⎞ ⎛ ⎞
ξ η = γ ± + η + ξ − +⎜ ⎟ ⎜ ⎟

⎝ ⎠ ⎝ ⎠
ξ ξη

� �� , (П.8) 

 _______________________________________________

,ξ η  соответствуют решениям уравнений перевала 
/ 0,   / 0∂ψ ∂ξ = ∂ψ ∂η = . 
Если электронный спектр системы в приближении 

ближайших соседей допускает факторизацию по k (на-
пример, kt  зависит только от zk , а kγ  — только от 

,x yk k ), то возможно перейти от трехмерного интегри-
рования по k к двумерному, введя функции 

 ( )
2/3

0
0 mod3

0
( ) /

16
x y k

V
g dk dk E

N

⎛ ⎞
ε = δ ε − γ Δ⎜ ⎟⎜ ⎟π⎝ ⎠

∫ ,  

 ( )
1/3

0
1 1 1 mod3

0
( ) /

16
z k

V
g dk t E

N

⎛ ⎞
ε = δ ε − Δ⎜ ⎟⎜ ⎟π⎝ ⎠

∫ .  

  (П.9) 

Тогда для (П.6) имеем 

 1 1
1,4

( , ) ( , , , )m

m
E d d E

=
ξ η = ε ε ε ε ξ η ×∑ ∫   

 
1 0 1 1( ( , , , )) ( ) ( )mE g g× Θ μ − ε ε ξ η ε ε . (П.10) 

Здесь 1( , , , )mE ε ε ξ η
 

 — «безразмерные» ветви элек-
тронного спектра ( , , , ) ( , , )m m

k kE t E kγ ξ η ≡ ξ η  — име-
ют вид 

 1,2
1( , , , )E ε ε ξ η =   

 
2 2

2 2 2 2 2 2
1 1( ) ( )

2 2
J JJ⎛ ⎞ ⎛ ⎞= ε ± ε + η + ξ + ε +⎜ ⎟ ⎜ ⎟

⎝ ⎠ ⎝ ⎠
ξ ξη ,  

 3,4
1( , , , )E ε ε ξ η =   

 
2 2

2 2 2 2 2 2
1 1( ) ( )

2 2
J JJ⎛ ⎞ ⎛ ⎞= ε ± ε + η + ξ − ε +⎜ ⎟ ⎜ ⎟

⎝ ⎠ ⎝ ⎠
ξ ξη .  

  (П.11) 

Формально выражение (П.5) можно рассматривать 
как неравновесный термодинамический потенциал, за-
висящий от неравновесных параметров порядка ,ξ η , 
равновесное значение которых определяют из урав-
нений состояния / 0F∂ ∂ξ = , / 0F∂ ∂η = , совпадающих 
с уравнениями перевала. Уравнения состояния при 

0QH = , дополненные уравнениями для химического 
потенциала (П.13), имеют вид 
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  (П.12) 

( )
2

1 1 0 1 1
1

( ) ( ) ( , , , ) .m
m

n g g E d d
=

⎡ ⎤= ε ε Θ μ− ε ε ξ η ε ε⎣ ⎦∑∫  

  (П.13) 

Переход к использованию плотности электронных 
состояний немагнитной фазы (6) позволяет сопостав-
лять решения уравнений состояния (П.12) с изменени-
ем немагнитной плотности электронных состояний 
системы, полученной из результатов ab initio расчетов. 
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Magnetic order–order phase transitions in itinerant 
magnetics: Fe2–xMnxAs 

V.I. Valkov, A.V. Golovchan, V.P. Dyakonov, 
and H. Szymczak 

The magnetic field-induced order–order magnetic 
phase transitions in Fe2–xMnxAs have been analyzed 
by using the results of ab initio calculations of elec-
tronic structure of the Fe2–xMnxAs system alloys and 
the two-band model of itinerant magnetic. Within the 

limits of the model it is shown that the low-tempe-
rature ground and magnetic field-induced states can be 
described by the coexistence of homogeneous ferro-
magnetic and periodic antiferromagnetic components 
of the total magnetic moment of a d-band. In the con-
text of the model approach it is shown that the influ-
ence of hydrostatic pressure on order–order phase 
transitions is caused by the structural renormalization 
of the density of electronic states due to the material 
compression. The model predicts that the collinear fer-
romagnetism in the Fe2–xMnxAs system is a metasta-
ble state, the transition to which may occur only in 
high magnetic fields. 

PACS: 71.20.Be Transition metals and alloys; 
75.50.Ee Antiferromagnetics; 
75.50.Gg Ferrimagnetics; 
75.10.Lp Band and itinerant models. 

Keywords: antiferromagnetics, ferrimagnetics, elec-
tronic structure, density of electronic states.

 


