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нитных свойств магнитоупорядоченных сплавов Гейслера.

В последнее время исследование магнитных свойств с помощью первопринцип-
ных вычислений ведется достаточно интенсивно [1]. Особый интерес представляют
магнитоупорядоченные сплавы Гейслера [1]. Одни из ярких представителей данных
сплавов — сплавы Ni–Mn–Ga интересны для практических применений из-за мно-
жества таких необычных эффектов, как магнитный эффект памяти формы, магни-
тодеформации, гигантское магнитосопротивление и магнитокалорический эффект [1].
Экспериментальные данные показывают, что магнитные свойства сплавов Гейслера
(параметры обменного взаимодействия, магнитный момент, температура Кюри и др.)
существенно зависят от степени структурного и химического беспорядка [2]. В случае
стехиометрического состава Ni2MnGa упорядочивается в L21 -структуру, в которой
атомы Ga занимают позиции (0; 0; 0), атомы Mn — позиции ( 1/2; 1/2; 1/2 ) и ато-
мы Ni располагаются на позициях ( 1/4; 1/4; 1/4 ) и ( 3/4; 3/4; 3/4 ) с 16 атомами в
элементарной ячейке.

В работе [2] рассматривается 2 типа сплавов Ni–Mn–Ga различного стехиометри-
ческого состава. В сплавах первого типа избыточные атомы Mn занимают позиции
Ni и Ga . В сплавах второго типа избыточные атомы Ni вытесняют атомы Mn ,
которые, в свою очередь, занимают позиции Ga [2]. В работе, представленной дан-
ным докладом, с помощью первопринципных вычислений исследуются микроскопиче-
ские магнитные свойства сплавов Гейслера Ni–Mn–Ga. Для вычислений использует-
ся программный пакет SPR-KKR (Spin Polarized Relativistic Korringa–Kohn–Rostoker
code) [3]. Параметры сплавов для расчетов (постоянная кристаллической решетки,
стехиометрический состав, конфигурация атомов) взяты из работ [2, 4]. Расчеты маг-
нитного момента показывают, что в сплавах Ni–Mn–Ga первого типа магнитный мо-
мент атомов Mn , расположенных на позициях Ni , является отрицательным, в от-
личие от магнитного момента атомов Mn на регулярных позициях и позициях Ga .
Это говорит о том, что спиновая ориентация атомов Mn на позициях Ni и Mn на
регулярных позициях и позициях Ga является антипараллельной. Более того, рассто-
яние между этими атомами является наименьщим. Следовательно, в этом случае име-
ет место сильное антиферромагнитное взаимодействие. Результаты расчетов полного
магнитного момента качественно совпадают с экспериментальной зависимостью маг-
нитного момента от композиции [2]. Расчеты обменных постоянных показывают, что
атомы Mn на регулярных позициях и атомы Mn на позициях Ga взаимодействуют
антиферромагнитно. Величина взаимодействия составляет ≈ 15 мэВ. Соответствую-
щие параметры обменного взаимодействия при переходе в низкотемпературную (мар-
тенситную) фазу увеличиваются примерно в 4 раза. Данное поведение соответствует
наблюдаемому экспериментально в работе [2].

Вычисления проводились с использованием ресурсов НИЦ СКТ и ОПО ЧелГУ.
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