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На основе спин-флуктуационного подхода и расчетов из первых принципов электронной структу-
ры проведен анализ механизма возникновения спонтанной магнитострикции, сопровождающей маг-
нитные фазовые переходы первого рода ферромагнетизм–парамагнетизм в магнитокалорической сис-
теме Mn2–xFexAs0,5P0,5. При моделировании электронной структуры парамагнитной фазы состоянием с 
разупорядоченными локальными магнитными моментами показано, что основной вклад в возникновение 
гигантской анизотропной магнитострикции связан с разрушением локальных магнитных моментов железа в 
слоях с тетраэдрическим анионным окружением. На основе анализа вычислительных экспериментов уста-
новлено, что разрушение локальных магнитных моментов железа в парамагнитной фазе при сохранении 
локальных магнитных моментов марганца является следствием исчезновения дальнего ферромагнитного 
порядка в d-электронной подсистеме марганца. 

На основі спін-флуктуаційного підходу і розрахунків з перших принципів електронної структури прове-
дено аналіз механізму виникнення спонтанної магнітострикції, яка супроводжуює магнітні фазові переходи 
першого роду феромагнетизм–парамагнетизм в магнітокалорічній системі Mn2–xFexAs0,5P0,5. При моде-
люванні електронної структури парамагнітної фази станом із розупорядкованими локальними магнітними 
моментами показано, що основний вклад у виникнення велетенської анізотропної магнітострикції 
пов'язаний з руйнуванням локальних магнітних моментів заліза в шарах з тетраедричним аніонним оточен-
ням. На основі аналізу обчислювальних експериментів встановлено, що руйнування локальних магнітних 
моментів заліза в парамагнітній фазі при збереженні локальних магнітних моментів марганцю є наслідком 
зникнення далекого феромагнітного порядку в d-електронній підсистемі марганцю. 

PACS: 71.20.Be Переходные металлы и сплавы; 
75.50.Gg Ферримагнетики; 
75.10.Lp Зонные и коллективизированные модели; 
75.50.Lk Спиновые стекла и другие неупорядоченные магнетики. 

Ключевые слова: ферромагнетики, разупорядоченные локальные моменты, электронная структура, плот-
ность электронных состояний. 

Введение 

Проявление гигантского магнитокалорического эф-
фекта, сопровождающего магнитное разупорядочение 
[1], всегда обусловлено присутствием сильной взаимо-
связи магнитной и кристаллической подсистем. Эта 
взаимосвязь, порождающая сильную спонтанную маг-
нитострикцию [2], становится не только причиной из-
менения симметрии кристаллической структуры и рода 
магнитного превращения порядок–беспорядок от второ-
го к первому [3,4], но и причиной гистерезисных явле-

ний, сопровождающих эти переходы по температуре, 
давлению и магнитному полю [5]. Физическая природа 
появления магнитострикции в различных типах магне-
тиков может качественно отличаться. В проводящих 
редкоземельных металлах с локализованными магнит-
ными моментами, ориентированными в некотором пре-
имущественном направлении относительно кристалло-
графических осей, спонтанные магнитострикционные 
деформации ( ≤ 1% [6]) обусловлены связью магнито-
кристаллической анизотропии и упругой энергии [6]. 
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В твердых растворах переходных элементов с лока-
лизованными магнитными моментами и замороженным 
орбитальным моментом спонтанная магнитострикция 
может определяться обменнострикционным механиз-
мом, обусловленным магнитоупругим вкладом от про-
странственно-осциллирующего интеграла косвенного 
обменного взаимодействия Рудемана–Киттеля–Касуйя–
Иосида (РККИ) [7]. Обменнострикционный механизм 
лежит и в основе феноменологических подходов при 
обосновании магнитного разупорядочения как перехо-
дов первого рода в ряде систем [4,7]. 

Совершенно другой механизм объясняет гигантскую 
магнитострикцию (> 1%), сопровождающую магнитное 
упорядочение в проводящих пниктидах 3d-переходных 
металлов [8]. В этих материалах образование локально-
го магнитного момента происходит при перераспреде-
лении коллективизированных d-электронов по спино-
вым подзонам под действием внутриатомного обмен-
ного взаимодействия. При этом, с одной стороны, повы-
шается кинетическая энергия трансляционного движе-
ния электронов, что должно компенсироваться пониже-
нием обменной энергии между электронами с одина-
ковой спиновой поляризацией, а с другой — возникают 
нескомпенсированные силы, действующие на атомы, 
вследствие изменения соотношения между вкладами в 
межатомные взаимодействия от связующих и антисвя-
зующих состояний. Компенсация избыточных сил мо-
жет происходить путем установления новых равновес-
ных межатомных расстояний и изменения типа сим-
метрии кристаллической решетки. Например, при 
атмосферном давлении в арсениде марганца низкотем-
пературный необратимый магнитный фазовый переход 
первого рода порядок–порядок из «низкоспинового» 
(ML ≅ 2,2 µB) антиферромагнитного (АF) к «высокоспи-
новому» (ML = 3,4 µВ) ферромагнитному (FM) состоя-
нию сопровождается не только увеличением объема 
элементарной ячейки до 11% [9], но и изменением сим-
метрии решетки от ромбической (группа симметрии 
Pnma) в AF фазe к гексагональной (группа симметрии 
P63/mmc) в FM фазе. Последующий высокотемператур-
ный переход из ферромагнитного в парамагнитное со-
стояние (PM), при котором происходит незначительное 
уменьшение локального магнитного момента от 3,4µВ 
до 3,2µВ [10] сопровождается восстановлением ромби-
ческой симметрии и уменьшением объема на 1,8% [4]. 
Дальнейшее повышение температуры приводит к воз-
растанию амплитуды тепловых флуктуаций спиновой 
плотности и, как следствие, к плавному росту локально-
го магнитного момента МL в парамагнитной фазе [11]. 
При Tt = 398 К величина МL достигает своего низкотем-
пературного значения, что может быть причиной вос-
становления гексагональной кристаллической структу-
ры путем структурного фазового перехода второго рода 
Pnma→P63/mmc. Приведенный пример, а также резуль-
таты работы [3] указывают на ведущую роль локального 

спинового состояния при стабилизации кристалличе-
ской структуры в системе с коллективизированными 
электронами. 

С вышеизложенных позиций мы подходим к обсуж-
дению природы спонтанной анизотропной магнито-
стрикции, сопровождающей магнитное разупорядоче-
ние, в некоторых перспективных магнитокалорических 
системах с гексагональной кристаллической структурой 
типа Fe2P. Настоящая работа посвящена исследованию 
изменения величин локальных магнитных моментов  
марганца и железа в системе Mn2–xFexAs0,5P0,5 на осно-
ве расчетов из первых принципов электронной структу-
ры ферромагнитного состояния и состояния с разупоря-
доченными магнитными моментами (DLM), которое 
выступает моделью парамагнитного состояния. 

1. Анализ экспериментальных данных 

Магнитные фазовые переходы FM–PM в системе 
Mn2–xFexAs0,5P0,5 c катионными замещениями являются 
фазовыми превращениями первого рода и сопровожда-
ются гигантским магнитокалорическим эффектом и 
магнитострикционными явлениями [12]. На рис. 1 сов-

Рис. 1. Температурные зависимости полного магнитного мо-
мента элементарной ячейки в статическом поле Н0 = 10 кЭ, 
параметров кристаллической решетки и ее объема  для 
Mn1,2Fe0,8P0,5As0,5 при атмосферном давлении в отсутствие 
внешнего поля. 
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мещены температурные зависимости намагниченности 
и параметров гексагональной решетки (кристаллическая 
структура типа Fe2P, группа симметрии 62 )P m  соеди-
нения Mn1,2Fe0,8As0,5P0,5 (рис. 2). Как видно на рисунке, 
магнитострикционные изменения параметров гексаго-
нальной решетки а и с качественно различаются. Воз-
никновение намагниченности приводит к увеличению 
параметра а (∆a/aPM = +0,23%), уменьшению параметра 
с (∆c/cPM = – 1,23%) и к отрицательной величине спон-
танной объемной деформации ((∆V/VPM)sp ≈ 2∆a/aPM + 
+ ∆c/cPM = – 0,77%), которая для ряда других образцов 
Mn2–xFexAsyP1–y колеблется вблизи – 0,4%. Из этого 
можно было бы сделать ложный вывод, что умень-
шение объема стимулирует появление ферромаг-
нитной фазы. Однако экспериментальные данные 
[13,14] и результаты расчетов из первых принципов 
[13] показывают, что намагниченность насыщения 
M0 (dM0/dP ≈ – 0,055µB/форм.ед./кбар) и температу-
ра Кюри (TC) слабо убывают с ростом давле-
ния (dTC/dP ≈ ≈ –1,9 град/кбар). Поэтому роль объемных 
изменений здесь, скорее всего, вторична. 

Подобное поведение для слоистых гексагональных 
структур (рис. 2) может являться следствием сильной 
анизотропной взаимосвязи магнитных и кристаллогра-
фических свойств. Например, при переходе FM–PM в 
MnFeAs0,3P0,7 исчезновение ферромагнетизма сопрово-
ждается уменьшением расстояний между ионами желе-
за ∆R(Fe–Fe)/R(Fe–Fe) = – 3,8% в базисной плоскости 
(позиции 3f) и увеличением средних расстояний между 
ионами Fe и Mn, находящихся на ближайших базисных 
плоскостях ∆R(Mn–Fe)/R(Mn–Fe) = +0,36%, а изменение 
объема ∆V/VPM не превышает –0,05% [15]. 

Можно показать, что для гексагональных слоистых 
структур подобное поведение может обеспечиваться 
сильной зависимостью интегралов переноса d-элект-
ронов железа от среднего межатомного расстояния в 
базисной плоскости ∆R(Fe–Fe)/R(Fe–Fe). При этом из-

менение межплоскостных расстояний является след-
ствием внутриплоскостных изменений. Это можно на-
глядно проиллюстрировать на примере спин-флуктуа-
ционного разрушения магнитного порядка. В этом 
случае в приближении однородных локальных полей 
[16] термодинамический потенциал F ферромагнитной 
системы из N электронов с одноцентровыми обменными 
взаимодействиями J можно представить в виде [17] 
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Четвертый член в (1) описывает поправки второго по-
рядка к приближению однородных локальных по-
лей [16], в рамках которого энергетический спектр 
электронов имеет вид 

 ( , ) kE k Jσ η = ε + σ η . (5) 

Температурная зависимость спектра определяется 
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z
qH H =≡  статиче-

ские однородные (q = 0, ω = 0) фурье-компоненты об-
менных полей 0η  связаны с ферромагнитной (M0) фу-
рье-компонентой магнитного момента системы соотно-
шением 
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Величина 2η  определяет среднеквадратичную  ло-
кальную амплитуду спиновой плотности [8] и может 
быть сопоставлена с фурье-компонентой локального 
магнитного момента ML: 

 L BM g= µ η . (7) 

Величины 0 , ,xη µ  для заданного заполнения зоны 
N определяются из уравнений 

Рис. 2. Гексагональная кристаллическая структура типа Fe2P 
(группа симметрии 62 ).P m  
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uF∆  — упругая энергия слоистого магнетика с гексаго-
нальной симметрией при гидростатическом сжатии [18] 
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 uii  и cij  — компоненты тензора деформаций и тензо-
ра упругости (модули упругости), P — внешнее давле-
ние. Равновесные значения компонент тензора дефор-
маций определяются из условий ( / ) 0.iiu F∂ ∂ =  Рас-
сматриваем простой вариант зависимости фурье-ком-
поненты интеграла переноса kε  в виде [19] 
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Учитывая, что 
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определяем плотность электронных состояний 
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Равновесное значение компонент тензора деформаций 
получим из системы уравнений
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Для слоистых гексагональных кристаллов [18] спра-
ведливы условия 

2
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Присутствие магнитоструктурного вклада /J Wσ η  
в (14), обусловленное зависимостью (13), усиливает 
тенденцию к протеканию магнитного разупорядочения 
как фазового превращения I рода за счет перенорми-
ровки величин исходных коэффициентов ( 0)ia α =  
разложения свободной энергии 0( )f M  в ряд по на-
магниченности к коэффициентам ( , ).i i ia a a P x= −α∆  

 2 4 6
0 1 0 3 0 5 0

1 1 1( ) ( ) ( ) ( ) ...
2 4 6

f M a M a M a M= + + +   , (20) 

где выражения для исходных коэффициентов ia  без 
учета слабой квадратичной зависимости от температу-
ры совпадают с аналогичными выражениями, приве-
денными Шимицу в [20], 

 2
1 [ 2 2/ ( )]/ ( ) ,Ba J g g= − + µ µ   

2 2
1 33 33 12[4 (2 ) 4 ( )]/ ( ) ( ) ,Ba Jx E c P c c g gα∆ = α + 〈 〉 − α − µ µ

  (21) 

 2 4 3
3 2[( ( )/ ( )) ( )/3 ( )]/( ) ( ) ,Ba g g g g g g−′ ′′= µ µ − µ µ µ µ   

 2 3 4
3 338 /[ ( ( )) ( ) ] ,Ba c JD g g −α∆ ≈ α µ µ  (22) 

 / ( 0) .Wµ = µ η =  (23) 
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Перенормировка первого коэффициента выражает-
ся через зависимость обратной восприимчивости 

1 2
1( , ) [ 2 2/ ( )]( ) ( , )Bx p J g g a P x− −χ = − + µ µ − α∆  от дав-

ления и среднеквадратичной флуктуации обменного 
поля ( ).x T  Температура Кюри в этом случае опреде-
ляется из условия 1( ( ), ) 0.Cx T P−χ =  

При 3 3a a< α∆  коэффициент при 4
0M  после пере-

нормировки оказывается отрицательным и магнитное 
разупорядочение реализуется как превращение первого 
рода. 

На основании вышеизложенного, можно сделать три 
вывода. 

1. Возникновение магнитного порядка (η0 ≠ 0) в слои-
стом магнетике может приводить к сильным анизо-
тропным изменениям линейных размеров элементарной 
ячейки ( , 0, 0)xx yy zzu u u> <  на фоне более слабых из-
менений объема ( , | |).xx yy zz xx yy zzu u u u u uω = + + < +  

2. При магнитных фазовых переходах присутствие 
сильной анизотропной взаимосвязи магнитных и кри-
сталлографических свойств особенно эффективно, ко-
гда изменения магнитного порядка сопровождаются 
изменением локальных магнитных характеристик. В 
этом случае, согласно формуле (18), исчезновение ло-
кального магнитного момента при магнитном разупо-
рядочении 2

0( 0)LM x= = η =  приводит к существен-
ному усилению магнитострикционных явлений. 

3. Внешнее давление P, уменьшая постоянные решет-
ки, увеличивает ширину d-зоны и потому усиливает тен-
денцию к разрушению не только магнитного порядка, но 
и локального магнитного момента. 

Для определения механизма возможных изменений 
величин локальных магнитных моментов катионов в 
слоистом гексагональном ферромагнетике мы иссле-
довали из первых принципов вариации электронной 
структуры сплавов Mn1,2Fe0,8As0,5P0,5 и MnFeAs0,5P0,5 
при разрушении ферромагнитного состояния. 

2. Методика расчетов 

Сплавы системы Mn2–xFexAs0,5P0,5 обладают гексаго-
нальной кристаллической структурой типа Fe2P (группа 
симметрии 62 ),P m  причем при 1x ≤  атомы Fe и MnI 
занимают позиции с тетраэдрическим (3f, (x, 0, 0)), 
MnII — с пирамидальным (3g, (x, 0, 1/2)) окружением 
атомов мышьяка и фосфора, которые, в свою очередь, 
предполагаются равновероятно распределенными по по-
зициям 2c и 1b [15]. Таким образом, элементарная 
ячейка содержит три формульных единицы. Парамет-
ры позиций атомов железа и марганца: x(3f) = 0,257, 
x(3g) = 0,580 [15]. 

Для исследования электронной структуры нами 
применялся полностью релятивистский метод Коррин-
ги–Кона–Ростокера (пакет SPRKKR [21]. При построе-
нии кристаллического потенциала использовалось при-
ближение атомной сферы. Обменно-корреляционная 
энергия вычислялась в приближении локальной плот-
ности без учета градиентных поправок [22]. 

Для моделирования поведения локальных магнит-
ных моментов Mn и Fe при разрушении ферромагнит-
ного состояния (переход FM→PM) мы провели расче-

Таблица 1. Электронные и магнитные характеристики сплавов системы Mn2–xFexAs0,5P0,5 

Mn1,2Fe0,8As0,5P0,5 

C. c. T, K a, Å c, Å V, Å3 –Etotal, Ридб. 
µ(Mn3f), 

µB 

µ(Fe3f) 
(µ*Fe3f), 

µB 

µ(Mn3g) 
(µ*Mn3g), 

µB
 

Mtotal 

(M*
total),

µB 

Mexp, 
µB 

Nd К. с. 

FM 174 6,187 3,416 113,24 22224,22892 1,72 1,58 2,85 13,04 12,74 38,26489 FM 
FM 254 6,175 3,492 115,31 22224,20467 1,76 1,52 2,88 12,99  38,22903 FM 
NM 174 6,187 3,416 113,24 22224,10350 0 0 0 0  38,55194 NM 
NM 254 6,175 3,492 115,31 22224,08508 0 0 0 0  38,513 NM 

Mn↑0,6Mn↓0,6Fe↑0,4Fe↓0,4As0,5P0,5 
DLM 174 6,187 3,416 113,24 22224,17755 0,38 0 2,83 0  38,27314 DLM 
DLM 254 6,175 3,492 115,31 22224,15896 0,74 <0,019 2,88 0  38,22464 DLM 

Fe↑0,5Fe↓0,5Mn↑0,5Mn↓0,5As0,5P0,5 
DLM 200 6,17 3,42 112,75 22361,00416 - 0 2,82 0 12,13 38,8718 DLM 

FeMn↑0,5Mn↓0,5As0,5P0,5 
DLM 200 6,17 3,42 112,75 22361,00416 - 0 2,82 0 12,13 38,8718 DLM 

Fe↑0,5Fe↓0,5MnAs0,5P0,5 
DLM 200 6,17 3,42 112,75 22361,08311 - 1,4635 2,84 12,58 12,13 38,85395 FM 

FeMnAs0,5P0,5 
FM 200 6,17 3,42 112,75 22361,08311 - 1,4636 2,84 12,58 12,13 38,85395 FM 

П р и м е ч а н и е: µ*— значения, соответствующие данным нейтронографии [16] при Т = 200 К. С. с. — стартовое состояние. К. с. — конечное 
состояние. 
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ты состояния разупорядоченных локальных моментов 
(disordered local moments, DLM) [23,24]. Используемый 
подход состоит в рассмотрении магнитного беспоряд-
ка, свойственного парамагнитной фазе, как конфигу-
рационного путем введения искусственной многоком-
понентной системы и исследовании ее свойств стан-
дартным методом ККР–ПКП [21]. В простейшем слу-
чае каждый магнитоактивный атом A заменяется дву-
мя компонентами A↑0,5A↓0,5, магнитные моменты кото-
рых направлены противоположно, а суммарный маг-
нитный момент системы равняется нулю. В частности, 
для MnFeAs0,5P0,5 DLM состояние имеет структуру 
Mn↑0,5Mn↓0,5Fe↑0,5Fe↓0,5As0,5P0,5. 

Рассчитанная таким образом фаза DLM позволила 
моделировать два варианта описания разрушения FM 
порядка в материалах с коллективизированными носи-
телями магнетизма: 

— «гейзенберговский» вариант, для которого в 
парамагнитной фазе сохраняются обменное расщеп-
ление вдоль разориентированных атомных локаль-
ных осей квантования и, как следствие, локальные 
магнитные моменты. 

— «стонеровский» вариант полностью немагнит-
ного (NM) состояния, для которого характерно исчез-

новение локального обменного расщепления на ато-
мах и разрушение локального магнитного момента. 

3. Результаты и их обсуждение 

Электронная структура FM, NM и DLM состояний 
рассчитывались нами для нескольких значений пара-
метров решетки, две пары из которых соответствуют 
температурам стабильности парамагнитной (Т = 254 К) 
и ферромагнитной (Т = 174 К) фаз. Представления о 
локальных обменных расщеплениях и электронном за-
полнении спиновых подзон FM, NM и DLM состояний 
дают зависимости плотности электронных состояний от 
энергии DOS(E), приведенные на рис. 3, 4. Основные 
электронные и магнитные характеристики вышеука-
занных состояний приведены в табл. 1. Для FM со-
стояния магнитные моменты Mn и Fe в позициях 3f и 3g 
вполне соизмеримы и удовлетворяют неравенству 
µ(Fe3f) < µ(Mn3f) <µ(Mn3g) для рассматриваемых набо-
ров параметров, соответствующих Т = 254 К (a = 
= 6,175 Å, c = 3,492 Å, V = 115,31 Å3) и Т = 174 К 
(a = 6,187 Å, c = 3,416 Å, V = 113,24 Å3). При этом 
следует отметить, что расчетные значения магнит-
ного момента ячейки Mtotal полностью соответствуют 
ранее высказанному предположению о вторичной 

Рис. 3. Полная и парциальные плотности электронных состояний в FM фазе. Цифрами указаны значения полного магнитного 
момента на ячейку (а) и магнитных моментов d-атомов (б) в ед. μВ. 
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роли влияния объемных деформаций на величину 
Mtotal. Действительно, несмотря на то что при гидроста-
тическом сжатии образцов системы Mn2–xFexAs0,5P0,5 
(когда ∆a/a = ∆c/c < 0 при ∆V/V <0) dMtotal/dV > 0 [13], 
при анизотропном изменении параметров решетки Mtotal 
возрастает (см. табл. 1) от 12,98 µВ (при a = 6,175 Å, 
c = 3,492 Å, V = 115,31 Å3) до 13,04 µВ (при a = 6,187 Å, 
c = 3,416 Å, V = 113,24 Å3). Такое поведение, коррели-
рующее с возрастанием µ(Fe3f), может быть следствием 
изменения характеристик d-зоны железа при увеличении 
среднего межатомного расстояния в базисной плоскости. 

Совершенно другая ситуация возникает в фазе 
DLM. Как видно на рис. 4(б), обменное расщепление 
и магнитный момент в этой фазе сохраняются только 
для Mn. При этом на фоне почти неизменной вели-
чины магнитного момента марганца в позициях 
3g (µ(Mn3g) = 2,88 µВ) происходит полное исчезнове-
ние магнитного момента железа (µ(Fe3f) ≈ 0 µВ) и бо-
лее чем двукратное уменьшение магнитного момента 
марганца (µ(Mn3f) = 0,74µВ) в позициях 3f. Отметим 
также, что NM фаза, в которой полностью отсутству-
ют локальное обменное расщепление и локальные 
магнитные моменты (рис. 4(а), табл. 1), имеет более 
высокую энергию чем DLM (рис. 4(б)) и поэтому по-
следняя более адекватно описывает парамагнитную 
фазу в Mn1,2Fe0,8As0,5P0,5. Можно констатировать, что 

значительное усиление спонтанной магнитострикции 
при переходах порядок–беспорядок в многокомпонент-
ном сплаве Mn1,2Fe0,8As0,5P0,5 обеспечивается, согласно 
(18), исчезновением локального магнитного момента 
железа в 3f-позициях. Такое поведение может быть след-
ствием нарушения условия спонтанного формирования 
локального магнитного момента в электронной подсис-
теме железа (критерий Стонера) при возникновении раз-
упорядочения или DLM состояния в электронной под-
системе марганца. 

С целью проверки этого предположения рассчитана 
электронная структура сплава MnFeAs0,5P0,5, в кото-
ром ионы марганца занимают только позиции 3g, а 
железа — 3f, что позволяет не учитывать хаотичность 
распределения Mn3f и Fe3f в слоях с тетраэдрическими 
окружением для сплавов Mn2–xFexAs0,5P0,5 с x < 1. В 
остальном этот сплав подобен рассмотренному ранее. 
Возникновение магнитного беспорядка сопровождает-
ся скачкообразным исчезновением намагниченности, 
гигантскими анизотропными изменениями параметров 
решетки (∆а/а = – 0,67%, ∆с/с = 1,72%) и незначитель-
ным увеличением объема (∆V/V = 0,4%) [25]. Учиты-
вая, что в MnFeAs0,5P0,5 возможно исключить влияние 
конфигурационного беспорядка, мы исследовали три 
варианта формирования DLM состояния. 

Рис. 4. Полная и парциальные плотности электронных состояний в немагнитной (а) и DLM (б) фазах. Цифрами указаны значе-
ния полного магнитного момента на ячейку (а) и магнитных моментов d-атомов (б) в ед. μВ. 
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В первом варианте рассчитана спин-поляризованная 
электронная структура Fe↑0,5Fe↓0,5Mn↑0,5Mn↓0,5As0,5P0,5. 
Как видно из данных табл. 1 и рис. 5(а), локальный маг-
нитный момент атомов железа равняется нулю. 

Во втором варианте расчет проводился по схеме 
Mn↑0,5Mn↓0,5FeAs0,5P0,.5, в которой DLM конфигура-
ция относилась только к ионам марганца. В этом слу-
чае самосогласованная электронная структура соответ-
ствует фазе DLM с нулевым магнитным моментом 
железа (µ(Fe3f) = 0, рис. 5(б)).  

В третьем варианте исследовалась схема 
MnFe↑0,5Fe↓0,5As0,5P0,5. Здесь DLM конфигурация от-
носилась только к ионам железа. Самосогласованный 
результат, согласно рис. 5(в), соответствует не DLM, а 
ферромагнитному состоянию. 

Проведенные вычисления показывают, что разру-
шение локального магнитного момента железа в фазе 
DLM происходит в результате исчезновения дальнего 
ферромагнитного порядка в подрешетке марганца. Это 
означает, что в сплавах Mn2–xFexAs0,5P0,5 со слоистой 
кристалической структурой существуют две группы 
коллективизированных электронов, магнитное разупо-
рядочение в которых происходит согласно гейзенбер-
говской или стонеровской схеме (сохранение или раз-
рушение локального магнитного момента в PM фазе). 
Об этом впервые указано в [26] на примере родствен-
ной изоструктурной системы MnxFe1,95–xP1–ySiy. Одна-
ко в [26] расчет «парамагнитной» фазы был проведен 
не вполне корректно, поскольку разупорядоченное 
состояние описывалось двухподрешеточной антифер-
ромагнитной структурой с удвоенным периодом и 
пространственно-разнесенными подрешетками. 

Заключение 

На основе спин-флуктуационного подхода показано, 
что зависимость интеграла переноса системы d-элект-
ронов от межатомного расстояния может обеспечить 
реализацию магнитного разупорядочения в слоистой 
гексагональной системе Mn2–xFexAs0,5P0,5 как магнит-
ного превращения первого рода. Анизотропная спон-
танная магнитострикция, сопровождающая переход в 
разупорядоченную фазу, cтановится гигантской, если 
исчезновение намагниченности сопровождается разру-
шением локального магнитного момента 3d-ионов. При 
этом компоненты деформаций вдоль осей элементарной 
ячейки могут значительно превосходить объемные де-
формации всей ячейки. 

Расчеты из первых принципов электронной струк-
туры ряда образцов системы Mn2–xFexAs0,5P0,5 под-
твердили, что в фазе DLM, моделирующей парамаг-
нитное состояние, сохраняются локальные магнитные 
моменты марганца и разрушаются локальные магнит-
ные моменты железа. Исчезновение локальных маг-
нитных характеристик одного из 3d-ионов свидетель-

Рис. 5. Полная и парциальные плотности электронных состоя-
ний в различных вариантах расчетов DLM фазы: 
Fe↑0,5Fe↓0,5Mn↑0,5Mn↓0,5As0,5P0,5 (а), Mn↑0,5Mn↓0,5FeAs0,5P0,5 
(б), MnFe↑0,5Fe↓0,5As0,5P0,5 (в). 
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ствует о сосуществовании двух групп коллективизи-
рованных 3d-электронов, формирующих сильный и 
слабый зонный ферромагнетизм. Подобное сосущест-
вование является, на наш взгляд, причиной возник-
новения гигантской спонтанной магнитострикции при 
переходах FM–PM в этих материалах и вносит сущест-
венный вклад в формирование механизма протекания 
рассматриваемых переходов как магнитоструктурных 
превращений первого рода. 

Работа выполнена в рамках конкурсного проекта 
ДФФДУ-БPФФД № Ф54.1/003. Расчеты электронной 
структуры проведены с помощью академической грид-
программы НАН Украины, проект №232. 
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Electronic mechanism of spontaneous 
magnetostriction in the layered system 

 Mn2–xFexAs0.5P0.5 

V.I. Val’kov and A.V. Golovchan  

Based on the spin-fluctuation approach and the first-
principles calculations of electronic structure, the me-
chanism of spontaneous magnetostriction accompany-
ing the first order ferromagnetism–paramagnetism tran-
sitions in the Mn2-xFexAs0.5P0.5 magnetocaloric system 
are analyzed. When simulating the electronic structure 
of paramagnetic phase by the state with disordered local 
moments, it was shown that the main contribution to the 
emergence of a giant anisotropic magnetostriction was 
associated with the destruction of local magnetic mo-
ments of iron in the layers with tetrahedral anion envi-
ronment. Relying on the analysis of numerical experi-
ments it was established that the destruction of the local 
magnetic moments of Fe in the paramagnetic phase with 
the local Mn magnetic moments conserved was a con-
sequence of disappearance of the long-range ferromag-
netic order in the d-electron subsystem of manganese. 

PACS: 71.20.Be Transition metals and alloys; 
75.50.Gg Ferrimagnetics; 
75.10.Lp Band and itinerant models; 
75.50.Lk Spin glasses and other random 
magnets. 

Keywords: ferromagnetics, disordered local moments, 
electronic structure, density of electronic states. 
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