Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 96, ćżŕ. 7, ś. 499 { 503 cfl 2012 č. 10 őłš£ąř£

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă śőěďĺŋěŋĺľ łńăśśă PuMGa5 ć řăňłăţ ňěšőďă LDA+U+SO

Ă. Ć. Ńşłő£ŋőć^{1)}, Ă. Ő. Ÿőřĺłőć, Ć. Ĺ. Ăŋĺśĺňőć, Ć. Ć. Ďřěňőć^+

Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ňěšăńńőć ŞřŐ ŘĂŊ, 620990 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Şřăńĳśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 620002 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

+Řőśśĺľśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ £ďěřŋżľ űěŋšř Ćśěřőśśĺľśłĺľ ŋăşůŋő-ĺśśńěďőćăšěńĳśłĺľ ĺŋśšĺšşš šěţŋĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ĺň. Ğăąăąăţĺŋă, 456770 Śŋěęĺŋśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 1 ăćčşśšă 2012 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 22 ăćčşśšă 2012 č.

Ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ĺ ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć śőěďĺŋěŋĺľ PuMGa5 (M = Co, Fe, Ni, Rh, Ir) ć řăňłăţ ňěšőďă LDA+U+SO, şůĺšżćă¿źěčő łăł śĺńĳŋżě ¡ńěłšřőŋ-¡ńěłšřőŋŋżě łőřřěń£űĺĺ, šăł ĺ śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ć 5f-őąőńőůłě ăłšĺŋőĺďŋőčő ňěšăńńă. Řăśśňőšřěŋż őśőąěŋŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż, šĺŕă ść£ğĺ, ¡ńěłšřőŋŋőľ łőŋťĺčşřăűĺĺ ĺ ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš šĺŕă ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă ć PuMGa5. Ŕőńşůěŋŋżě őűěŋłĺ ¡ťťěłšĺćŋőčő ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ţőřőÿő śőčńăśş¿šś£ ś ĺğćěśšŋżňĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£- ňĺ. Ŕőłăğăŋő, ůšő ğăśěńěŋŋőśšĳ d-śőśšő£ŋĺľ ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă łőřřěńĺřşěš ś ŕő£ćńěŋĺěň śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ďăŋŋőčő łńăśśă, őąěśŕěůĺćă£ řěęĺň őŕšĺňăńĳŋőčő ńěčĺřőćăŋĺ£ ć ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕőďśĺśšěňě.

1. Ććěďěŋĺě. Őšłřżšĺě ć 2002 č. śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć śőěďĺŋěŋĺĺ PuCoGa_5 ś řěłőřďŋőľ ďń£ śőěďĺŋěŋĺľ f-¡ńěňěŋšőć łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřőľ 18.5 Ł [1], ă ŕőğďŋěě ěě őąŋăřşęěŋĺě ĺ ć ř£ďě śőěďĺŋěŋĺľ { śšřşłšşřŋżţ ăŋăńőčőć ŕőďŋ£ńő ňŋőęěśšćő ĺŋšěřěśŋżţ ćőŕřőśőć, ĺňě¿źĺţ őšŋőÿěŋĺě ł ťĺğĺłě łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ćěźěśšćă [2]. Łăłőć ňěţăŋĺğň śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ś 5f-¡ńěłšřőŋăňĺ? Łăłĺě čřşŕŕż ¡ńěłšřőŋőć ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő şůăśšćş¿š ć śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ? Łăłĺň őąřăğőň ŋăńĺůĺě ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć őłăğżćăěš ćńĺ£ŋĺě ŋă śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ? Śşźěśšćşěš ŕřěďŕőńőęěŋĺě ő šőň, ůšő śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ ć PuCoGa_5 ĺňěěš šĺŕ d-ćőńŋż [2] łăł řěğşńĳšăš ŋěőążůŋżţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć śĺśšěňż. Ć śĺńş ¡šőčő ďăŋŋă£ śĺśšěňă ďőńęŋă ğăŋĺňăšĳ ŕřőňěęşšőůŋőě ňěśšő ňěęďş ďćşň£ łńăśśăňĺ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć śő śŕĺŋ-ťńşłšşăűĺőŋŋżň ňěţăŋĺğňőň śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ: ĺğćěśšŋżňĺ śćěřţŕřőćőďŋĺłăňĺ ś š£ęěńżňĺ ťěřňĺőŋăňĺ ĺ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋżňĺ łşŕřăšŋżňĺ śćěřţŕřőćőďŋĺłăňĺ [3]. Śăň ťăłš, ůšő łřĺšĺůěśłă£ šěňŕěřăšşřă ŕěřěţőďă ć śćěřţŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě (T_c = 18.5 Ł) ďń£ PuCoGa_5 (ďń£ PuRhGa_5 T_c = 8.5 K [4]) ŋă ŕőř£ďőł ąőńĳÿě T_c ďń£ śĺśšěň ś š£ęěńżňĺ ťěřňĺőŋăňĺ, ŋăŕřĺňěř ŋă őśŋőćě şřăŋă, śćĺďěšěńĳśšćşěš őą ĺŋőň ňěţăŋĺğňě śćěřţŕřőćőďĺ-

1)e-mail: lukoyanov@imp.uran.ru

ňőśšĺ ć PuMGa_5 ĺ ŕřĺśşšśšćş¿źĺţ őśőąěŋŋőśš£ţ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż.

Ĺśśńěďőćăŋĺě śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć ďăŋŋőň łńăśśě śőěďĺŋěŋĺľ ążńő ŕřőďőńęěŋő ĺğşůěŋĺěň ńěčĺřőćăŋŋőčő ňăšěřĺăńă Pu(Co_X M_1�_X )Ga_5 ś řăğńĺůŋżňĺ łőŋűěŋšřăűĺ£ňĺ ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć, ć ůăśšŋőśšĺ śőśěďěľ Co ŕő 3d-čřşŕŕě { ęěńěğă ĺ ŋĺłěń£ [5]. Řěğşńĳšăšż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő ĺğňěřěŋĺ£ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ ¡šĺţ śőěďĺŋěŋĺľ śćĺďěšěńĳśšćş¿š ő śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ďő 13.5, 10.0 ĺ 16.4 K ďń£ 10 ĺ 20% Fe ĺ 10% Ni śőőšćěšśšćěŋŋő [5]. Šăłőě ńěčĺřőćăŋĺě śşźěśšćěŋŋő ćńĺ£ěš ŋă ¡ńěłšřőŋŋş¿ śšřşłšşřş, ć őšńĺůĺě őš ğăňěźěŋĺ£ łőąăńĳšă řőďĺěň, łőšőřżľ £ćń£ěšś£ ŋőňĺŋăńĳŋő ĺğő¡ńěłšřőŋŋżň Co ś śěňĳ¿ ¡ńěłšřőŋăňĺ ć d-őąőńőůłě. Ğăňěźěŋĺě Co ŋă 50 ĺ 90% Rh ŕőŋĺęăěš łřĺšĺůěśłş¿ šěňŕěřăšşřş ŕěřěţőďă ć śćěřţŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě ďő 15.5 ĺ 10.2 K [2] śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕřĺ ¡šőň őąă śőěďĺŋěŋĺ£, PuCoGa_5 ĺ PuRhGa_5, £ćń£¿šś£ śćěřţŕřőćőďŋĺłăňĺ.

Ďń£ ŕőŋĺňăŋĺ£ ňěţăŋĺğňă śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć łńăśśě 115 ŋăř£ďş śő śćěřţŕřőćőďŋĺłőň PuRhGa_5 ŕřěďśšăćń£ěšś£ ćăęŋżň ĺğşůěŋĺě śőěďĺŋěŋĺ£ PuIrGa_5 ŕő śńěďş¿źěľ ŕřĺůĺŋě. Ŕőśłőńĳłş Ir 5d^7 £ćń£ěšś£ ĺğő¡ńěłšřőŋŋżň ăŋăńőčőň ĺőŋőć Co ĺ Rh, šő őęĺďăěšś£, ůšő ć ĺŋšěřňěšăńńĺďě PuIrGa_5 šăłęě ďőńęŋă ćőğŋĺłăšĳ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ. Őďŋăłő ¡łśŕěřĺňěŋšż, ŕřőćěďěŋŋżě ďăęě ś ŕřĺńőęěŋĺěň ďăćńěŋĺ£, ŋě őąŋăřşęĺńĺ ŋĺłăłĺţ ŕřĺğŋăłőć śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć PuIrGa_5 ćŕńőšĳ ďő 1.4 K [6].

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012 499 3^�

Ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ šăłęě ĺğćěśšŋő, ůšő ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ łńăśśă 115 ŋěőążůŋżě ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă ĺ őśőąěŋŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ść£ğăŋż ś ŋăńĺůĺěň śĺńĳŋżţ łşńőŋőćśłĺţ łőřřěń£űĺľ ć 5f-ğőŋě [2]. İšő ŕőďšćěřęďăěšś£ ąőńĳÿĺňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ łő¡ťťĺűĺěŋšă şďěńĳŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ: γ = 80 ňĎę/(ňőńĳ·Ł^2) ďń£ PuCoGa_5, 195 ňĎę/(ňőńĳ·Ł^2) ďń£ PuNiGa_5 ĺ 150 ňĎę/(ňőńĳ·Ł^2) ďń£ PuRhGa_5 [5]. Ŋő ćńĺ£ŋĺě ŋă ¡ńěłšřőŋŋş¿ śšřşłšşřş őłăğżćă¿š ŋě šőńĳłő śĺńĳŋżě łşńőŋőćśłĺě łőřřěń£űĺĺ. Śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě (ŚŐĆ) ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ 115 ĺňěěš ćěńĺůĺŋş ŕőř£ďłă őąňěŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£. Ŕő- ¡šőňş ňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě śĺśšěňż őŕřěďěń£ěšś£ łőŋłşřěŋűĺěľ ¡šĺţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ. Łřőňě šőčő, ć ¡šĺţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ řěăńĺğşěšś£ ŋě śšăŋďăřšŋżľ šĺŕ ść£ğĺ (jj ĺńĺ LS), ă ŕřőňěęşšőůŋżľ [7].

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ĺśśńěďş¿šś£ őśőąěŋŋőśšĺ śšřőěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ĺ ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ĺğőśšřşłšşřŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ łńăśśă PuMGa_5, ć łőšőřżţ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ őąŋăřşęěŋă ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ ďő 18.5 K. Ŕřőćőďĺšś£ śřăćŋěŋĺě ś śőěďĺŋěŋĺěň PuIrGa_5, ć łőšőřőň śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ŋě őąŋăřşęěŋő.

2. Ňěšőďż ĺśśńěďőćăŋĺ£. Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŕřĺňěŋ£ńś£ ňěšőď LDA+U+SO [7], ć łőšőřőň ŕőśńěďőćăšěńĳŋő şůĺšżćă¿šś£ łşńőŋőćśłőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ĺ ŚŐĆ ĺ ğăďăůă řěÿăěšś£ ć ŕőńŋőľ ňăšřĺůŋőľ ťőřňě. Ďăŋŋżľ ňěšőď řăśůěšă ŕőğćőńĺń ŕőńşůĺšĳ łőřřěłšŋőě ŋěňăčŋĺšŋőě řěÿěŋĺě ďń£ ůĺśšőčő ňěšăńńĺůěśłőčő ŕńşšőŋĺ£ [7], ă šăłęě ćěńĺůĺŋż ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ďń£ űěńőčő ř£ďă śőěďĺŋěŋĺľ ŕńşšőŋĺ£ ć ţőřőÿěň śőčńăśĺĺ ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň. Ć řăąőšě [8] ňěšőď LDA+U+SO ŕřĺňěŋ£ńś£ ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ śŕěłšřăńĳŋżţ śćőľśšć ŋěśłőńĳłĺţ ăłšĺŋőĺďŋżţ ňěšăńńőć ŕőď ďăćńěŋĺěň. Ć ďăŋŋőľ řăąőšě řăśůěšż ŕřőćěďěŋż ďń£ śőěďĺŋěŋĺľ łńăśśă PuMGa_5 ć šěšřăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřě P 4/mmm [1]. Şůĺšżćăńĺśĳ śĺńĳŋżě ¡ńěłšřőŋŋżě łőřřěń£űĺĺ ďń£ 5f-őąőńőůłĺ ŕńşšőŋĺ£. Ďń£ şůěšă śĺńĳŋőčő ¡ńěłšřőŋ-¡ńěłšřőŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ ğŋăůěŋĺ£ ŕăřăňěšřőć ŕř£- ňőčő (U) ĺ őąňěŋŋőčő (J_H ) łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£, ćżůĺśńěŋŋżě ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőűěďşřż śćěřţ£- ůěľłĺ [9]. Ćżůĺśńěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ŕăřăňěšřőć ŕř£ňőčő łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ U śőśšăćĺńĺ 4.09 ĺ 3.99 ¡Ć ďń£ śőěďĺŋěŋĺľ PuNiGa_5 ĺ PuFeGa_5 śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕăřăňěšř őąňěŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ążń řăśśůĺšăŋ łăł J_H = 0.48 ¡Ć ďń£ őąőĺţ śőěďĺŋěŋĺľ. Ć řěğşńĳšăšě ďń£ PuCoGa_5 ĺ PuIrGa_5 ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ ąńĺğłĺě ğŋăůěŋĺ£ ŕăřăňěšřőć ŕř£ňőčő (U = 4 ¡Ć) ĺ őąňěŋŋőčő (J_H = 0.48 ¡Ć) łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£.

Ăŋăńĺğ ¡ńěłšřőŋŋőľ łőŋťĺčşřăűĺĺ ĺ ąńĺğőśšĺ šĺŕă ść£ğĺ ł jj- ĺńĺ LS-ść£ğĺ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ŕřőĺğćőďĺńś£ ŋă őśŋőćě řăśśůĺšăŋŋżţ ćěńĺůĺŋ śŕĺŋă (S), ă šăłęě őřąĺšăńĳŋőčő (L) ĺ ŕőńŋőčő (J) ňőňěŋšőć 5főąőńőůłĺ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ śńěďş¿źĺň őąřăğőň [7]. Ŕőśłőńĳłş ćěńĺůĺŋă ŕőńŋőčő ňőňěŋšă őďĺŋăłőćă ć őąőĺţ śńşůă£ţ ůĺśšőľ ść£ğĺ, jj ĺ LS (J = 0 ďń£ f^6 ĺ J = 5/2 ďń£ f^5), łőŋťĺčşřăűĺ¿ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ć śőěďĺŋěŋĺĺ ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ łăł śňěÿăŋŋőě śőśšő£- ŋĺě (1 − x)f^6 + xf^5, čďě x = J/2.5. Ďń£ łőŋťĺčşřăűĺĺ f^6 ćěńĺůĺŋż S ĺ L řăćŋż ŋşń¿ ć śţěňě ść£ğĺ jj ĺ 3 ć śţěňě ść£ğĺ LS. Ďń£ łőŋťĺčşřăűĺĺ f^5 őŋĺ śőśšăćń£¿š S = 5/14, L = 20/7 ĺ S = 5/2, L = 5 śőőšćěšśšćěŋŋő. Ďăńěě, śţěňă ŕřőňěęşšőůŋőľ ść£ğĺ şŕřőźěŋŋő ŕřěďśšăćń£ěšś£ łăł śňěśĳ ćłńăďă jj-ść£ğĺ ś ćěśőň y ĺ LS-ść£ğĺ ś ćěśőň 1 − y. Őšś¿ďă ŕőńşůăěň cőőšŋőÿěŋĺ£

L = x[(20/7)y + 5(1 − y)] + (1 − x)[0y + 3(1 − y)],

S = x[(5/14)y + (5/2)(1 − y)] + (1 − x)[0y + 3(1 − y)].

Ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ćěńĺůĺŋ L ĺ S, řăśśůĺšăŋŋżţ ć řăňłăţ ňěšőďă LDA+U+SO, ŕřĺćěďěŋŋżě śőőšŋőÿěŋĺ£ ŕőğćőń£¿š őŕřěďěńĺšĳ ćěńĺůĺŋş y, šěň śăňżň őűěŋĺć ŕřěőąńăďăŋĺě őďŋőčő ĺğ ďćşţ ćĺďőć ść£ğĺ. Ŕőńşůăěňżě őűěŋłĺ ŕőğćőń£¿š ćżůĺśńĺšĳ ćěńĺůĺŋş ¡ťťěłšĺćŋőčő ŕăřăňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ĺğ ğăćĺśĺňőśšĺ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ, ŕőďůĺŋ£¿źěľś£ ğăłőŋş Ł¿řĺ{Ćěľśă, łăł μ_{eff} = gp[J(J + 1)]μ_B, čďě ťăłšőř Ńăŋďě g ďń£ łőŋťĺčşřăűĺĺ f^5 śőśšăćń£ěš ć śţěňě jj-ść£ğĺ g_{jj} = 6/7, ă ć śţěňě LS-ść£ğĺ g_{LS} = 2/7.

3. Ŕőńşůěŋŋżě řěğşńĳšăšż. Ŕőńŋżě ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ śőěďĺŋěŋĺľ PuFeGa_5, PuCoGa_5 ĺ PuNiGa_5, ŕőńşůěŋŋżě ć řăňłăţ ňěšőďă LDA+U+SO, ŕřĺćěďěŋż ŋă řĺś. 1. Ć űěńőň śőśšő- £ŋĺ£ ćśěţ ĺőŋőć śőěďĺŋěŋĺ£ śĺńĳŋő čĺąřĺďĺğőćăŋż. İšő ŕřĺćőďĺš ł ĺğňěŋěŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕřĺ ğăňěŋě ĺőŋă ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă. Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż PuFeGa_5 ŕőłăğżćă¿š, ůšő ąőńĳÿőľ ćłńăď ć ŕńőšŋőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ ďă¿š 3d-śőśšő£ŋĺ£ Fe. Ć śńşůăě łőąăńĳšă ĺ ŋĺłěń£ 3d-ğőŋż ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć ğăŕőńŋěŋż śĺńĳŋěě ĺ řăśŕőńăčă¿šś£ ŋĺęě ŕő ¡ŋěřčĺĺ, ďăćă£ ňěŋĳÿĺľ ćłńăď ć ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ. Šăłĺň őąřăğőň, ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ 3d-śőśšő£ŋĺľ PuNiGa_5 (ŋĺęŋ££ ŕăŋěńĳ řĺś. 1) řăśŕőńăčă¿šś£ ć ćĺďě ŕőńőśż ŋă ¡ŋěřčĺ£ţ őš −3 ďő −1 ¡Ć ĺ śńăąő ŕřěďśšăćńěŋż ćąńĺğĺ ¡ŋěřčĺĺ Ťěřňĺ. Ć šő ęě ćřěň£ ¡ńěłšřőŋŋżě śőśšő£ŋĺ£ Co ĺ Ga ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ ć PuCoGa_5 ŕřĺňěřŋő őďĺŋăłőćż. Ĺğ čřăťĺłőć ćĺďŋő, ůšő şůěš łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŕřĺćőďĺš ł şćěńĺůěŋĺ¿ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş űěŋšřăňĺ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012

Řĺś. 1. Ŕőńŋă£ ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ PuFeGa5, PuCoGa5 ĺ PuNiGa5, ćżůĺśńěŋŋżě ňěšőďőň LDA+U+SO. Ŕăřűĺăńĳŋżě śőśšő£ŋĺ£ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ğăšěňŋěŋż. İŋěřčĺ£ Ťěřňĺ śőőšćěšśšćşěš ŋşń¿ ¡ŋěřčĺĺ

š£ęěśšĺ ŕőďğőŋ j = 7/2 ĺ 5/2 5f-śőśšő£ŋĺľ ŕńşšőŋĺ£ ďő ćěńĺůĺŋż 6{7 ¡Ć. Ŕřĺ ¡šőň ŕőńŋă£ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ şňěŋĳÿăěšś£, ůšő ŕřĺćőďĺš ł şćěńĺůěŋĺ¿ ćłńăďőć őš ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ Ga ĺ d-ňěšăńńă ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ.

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă (ŕőńŋă£ ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ, ćżůĺśńěŋŋżě ňěšőďőň LDA+U+SO) śőěďĺŋěŋĺľ PuRhGa_5 ĺ PuIrGa_5 ŕřěďśšăćńěŋă ŋă řĺś. 2. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺśşŋłă, ğŋăůěŋĺě ŕőńŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ ďń£ PuRhGa_5 ĺ PuIrGa_5 ŕřĺňěřŋő řăćŋő ¡šőľ ćěńĺůĺŋě ďń£ PuCoGa_5. Ŕřĺ ¡šőň őśŋőćŋżě ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ d-śőśšő£ŋĺľ řăśŕőńăčă¿šś£ őš −4 ďő −2 ¡Ć, ůšő šăłęě ŕřĺćőďĺš ł śňěźěŋĺ¿ ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ĺőŋőć Ga ć őąńăśšĳ ąőńěě ŋĺğłĺţ ¡ŋěřčĺľ ćśńěďśšćĺě čĺąřĺďĺğăűĺĺ.

Ćżůĺśńěŋŋżě ś ŕőňőźĳ¿ ňěšőďă LDA+U+SO ¡ńěłšřőŋŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ śőěďĺŋěŋĺľ Pu 115 ŕřěďśšăćńěŋż ć šăąńĺűě. Řăśůěšż ňěšőďőň LDA+U+SO ďń£ PuCoGa_5 ŕőłăğăńĺ ŋěąőńĳÿőě ğŋăůěŋĺě ŕőńŋőčő ňőňěŋšă (J = 0.29) ďń£ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£. İťťěłšĺć-

Řĺś. 2. Ŕőńŋă£ ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ PuRhGa5 ĺ PuIrGa5, ćżůĺśńěŋŋżě ňěšőďőň LDA+U+SO. Ŕăřűĺăńĳŋżě śőśšő£ŋĺ£ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ğăšěňŋěŋż. İŋěřčĺ£ Ťěřňĺ śőőšćěšśšćşěš ŋşń¿ ¡ŋěř- čĺĺ

ŋżľ ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ć śőěďĺŋěŋĺĺ PuCoGa_5, ćżůĺśńěŋŋżľ ĺğ ğăłőŋă Ł¿řĺ{Ćěľśă, ć ŕřěďŕőńőęěŋĺĺ ůĺśšőľ jj- ĺ LS-ść£ğĺ (ĺśŕőńĳğş£ śőőšćěšśšćş¿źĺě ğŋăůěŋĺ£ ťăłšőřă Ńăŋďě: g_{jj} = 6/7 ĺ g_{LS} = 2/7) ňőęŋő őűěŋĺšĳ łăł 0.52μ_B ĺ 0.38μ_B. İšő śőčńăśşěšś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ğŋăůěŋĺěň 0.68μ_B [1] ś şůěšőň ŋěőŕřěďěńěŋŋőśšĺ ŕřőňěęşšőůŋőčő šĺŕă ść£ğĺ. Ăŋăńĺğ ňăšřĺűż ğăśěńěŋŋőśšĺ 5f-śőśšő£ŋĺľ Pu ŕőłăğăń, ůšő ¡ńěłšřőŋŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ąńĺğłă ł f^6 (88%), ă šĺŕ ść£ğĺ ć 5f-őąőńőůłě Pu ňőęŋő őŕřěďěńĺšĳ łăł ŕřőňěęşšőůŋżľ ś ŋěąőńĳÿĺň ŕřěőąńăďăŋĺěň jj-šĺŕă (60%). İšő ŕőďšćěřęďăěšś£ ďń£ ćśěţ śőěďĺŋěŋĺľ ĺ ăŋăńĺğőň ňăšřĺű ğăśěńěŋŋőśšĺ. Ć ŋĺţ ŋăĺąőńĳÿĺě ğŋăůěŋĺ£ ŋěďĺăčőŋăńĳŋżţ ¡ńěňěŋšőć ć ąăğĺśăţ LS- ĺ jj-ść£ğĺ ďőśšăšőůŋő ćěńĺłĺ ĺ śőŕőśšăćĺňż ŕő ćěńĺůĺŋě. İšő šăłęě śćĺďěšěńĳśšćşěš ő ŕřőňěęşšőůŋőň šĺŕě ść£ğĺ, řěăńĺğş¿źěňś£ ć ďăŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ.

Ďń£ PuNiGa_5 ć řěğşńĳšăšě řăśůěšă ążńĺ ŕőńşůěŋż ğŋăůěŋĺ£ śŕĺŋă, őřąĺšăńĳŋőčő ĺ ŕőńŋőčő ňőňěŋšőć (S = 1.17, L = 1.39 ĺ J = 0.22), ůşšĳ ňěŋĳÿĺě, ůěň ďń£ PuCoGa_5. İńěłšřőŋŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ć PuNiGa_5 { ŕřăłšĺůěśłĺ ůĺśšă£ (91%) f^6- łőŋťĺčşřăűĺ£. İťťěłšĺćŋżľ ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ć śőěďĺŋěŋĺĺ PuNiGa_5, ćżůĺśńěŋŋżľ ĺğ ğăłőŋă Ł¿řĺ{ Ćěľśă, ňőęŋő őűěŋĺšĳ ć ŕřěďŕőńőęěŋĺĺ ůĺśšőľ jj- ĺ LS-ść£ğĺ łăł 0.50μ_B ĺ 0.16μ_B. Ŕőśłőńĳłş ć PuNiGa_5 řěăńĺğşěšś£ ŕřőňěęşšőůŋżľ šĺŕ ść£ğĺ, ŕěřćőě ğŋă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012

Řěğşńĳšăšż řăśůěšőć ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ĺőŋőć ŕńşšőŋĺ£ (śŕĺŋă S, őřąĺšăńĳŋőčő (L) ĺ ŕőńŋőčő (J) ňőňěŋšőć), ăŋăńĺğ ¡ńěłšřőŋŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ ĺ šĺŕă ść£ğĺ (jj ĺ LS) ĺ ğăśěńěŋŋőśšĳ d śőśšő£ŋĺľ ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ PuMGa5 (M = Co, Fe, Ni, Rh, Ir)

Śőěďĺŋěŋĺě S L J f5, %, f6, %, jj, % LS, % n(d) PuFeGa5 1.02 1.23 0.21 9 91 66 34 6.82 PuCoGa5 1.21 1.50 0.29 12 88 60 40 7.80 PuNiGa5 1.17 1.39 0.22 9 91 61 39 8.72 PuRhGa5 1.33 1.73 0.40 16 84 56 44 7.62 PuIrGa5 1.33 1.74 0.41 17 83 55 45 7.31

ůěŋĺě ňőňěŋšă ąńĺğłő ł ŋĺęŋěľ őűěŋłě ěčő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő ğŋăůěŋĺ£, (0.74 ± 0.20)μ_B [2].

Ďń£ śőěďĺŋěŋĺ£ PuFeGa_5 ć řěğşńĳšăšě řăśůěšă ążńĺ ŕőńşůěŋż śńěďş¿źĺě ğŋăůěŋĺ£ śŕĺŋă, őřąĺšăńĳŋőčő ĺ ŕőńŋőčő ňőňěŋšőć: S = 1.02, L = 1.23 ĺ J = 0.21. Ăŋăńĺğ ňăšřĺűż ğăśěńěŋŋőśšĺ 5f-őąőńőůłĺ Pu ŕőłăğăń, ůšő ğďěśĳ ¡ńěłšřőŋŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ { ŕřăłšĺůěśłĺ ůĺśšă£ (91%) f^6, ă šĺŕ ść£ğĺ ć 5f-őąőńőůłě Pu ňőęŋő őŕřěďěńĺšĳ łăł ŕřőňěęşšőůŋżľ ś ąőńěě śĺńĳŋżň jj-ţăřăłšěřőň. Ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ć śőěďĺŋěŋĺĺ PuFeGa_5, őűěŋěŋŋżľ ĺğ ğăłőŋă Ł¿řĺ{Ćěľśă, ć ŕřěďŕőńőęěŋĺĺ ůĺśšőľ jj- ĺ LS-ść£ğĺ ś śőőšćěšśšćş- ¿źĺňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ ťăłšőřă Ńăŋďě śőśšăćĺń 0.44μ_B ĺ 0.15μ_B śőőšćěšśšćěŋŋő.

Řăśśůĺšăŋŋă£ ňěšőďőň LDA+U+SO ğăśěńěŋŋőśšĳ 5f-őąőńőůłĺ ĺőŋőć ŕńşšőŋĺ£ ćő ćśěţ řăśśňőšřěŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŕńşšőŋĺ£ őłăğăńăśĳ őďĺŋăłőćőľ. Őŋă śőśšăćĺńă 5.7 ¡ńěłšřőŋă. Šăłĺň őąřăğőň, ňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě ĺőŋőć ŕńşšőŋĺ£ ć PuFeGa_5, PuCoGa_5 ĺ PuNiGa_5 ĺğňěŋ£ěšś£ ŋěğŋăůĺšěńĳŋő. Ć šő ęě ćřěň£ ğăśěńěŋŋőśšĳ 3d-őąőńőůłĺ ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă śĺńĳŋő ğăćĺśĺš őš ěčő šĺŕă, łăł ¡šő ćĺďŋő ĺğ ćěńĺůĺŋ ğăśěńěŋŋőśšĺ, ŕřĺćěďěŋŋżţ ć ŕőśńěďŋěň śšőńąűě šăąńĺűż. Ŕőśłőńĳłş ć ŕřĺćěďěŋŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ śőţřăŋ£ěšś£ ć PuCoGa_5 ďő 10% ńěčĺřőćăŋĺ£ ŋĺłěńěň ĺ 20% { ęěńěğőň, ňőęŋő łăůěśšćěŋŋő őűěŋĺšĳ ćěńĺůĺŋş őŕšĺňăńĳŋőčő ůĺśńă d-¡ńěłšřőŋőć ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă. Ć śńşůăě śćěřţŕřőćőďŋĺłă PuCoGa_5 ğăśěńěŋŋőśšĳ 3d-őąőńőůłĺ łőąăńĳšă śőśšăćń£ěš 7.80 ¡ńěłšřőŋőć. Šőčďă ďń£ śńşůă£ 10% ńěčĺřőćăŋĺ£ ŋĺłěńěň śőśšăć Pu(Co_{0.9}Ni_{0.1})Ga_5 ďőńęěŋ ţăřăłšěřĺğőćăšĳś£ ğăśěńěŋŋőśšĳ¿ 3d ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕőďśĺśšěňż 7.89 ¡ńěłšřőŋőć, ă ďń£ śőěďĺŋěŋĺ£ ś 20-ŕřőűěŋšŋżň ğăňěźěŋĺěň ęěńěğőň, Pu(Co_{0.8}Fe_{0.2})Ga_5, ğăśěńěŋŋőśšĳ śőśšăćĺš 7.60 ¡ńěłšřőŋőć. Ćěřő£šŋő, şłăğăŋŋżě ćěńĺůĺŋż śőśšăćń£¿š ĺŋšěřćăń ğŋăůěŋĺľ ğăśěńěŋŋőśšĺ 3d-ŕőďśĺśšěňż, łőšőřżľ ţăřăłšěřĺğşěš őŕšĺňăńĳŋżľ şřőćěŋĳ ńěčĺřőćăŋĺ£ ďń£ ŕő£ćńěŋĺ£ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ.

Ďń£ PuRhGa_5 ňăčŋĺšŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ŋěğŋăůĺšěńĳŋő őšńĺůăěšś£ őš řăśśňőšřěŋŋżţ ćżÿě PuCoGa_5, PuNiGa_5 ĺ PuFeGa_5. Ć ¡šőň śńşůăě ćěńĺůĺŋż śŕĺŋă, őřąĺšăńĳŋőčő ĺ ŕőńŋőčő ňőňěŋšőć śőśšăćĺńĺ S = 1.33, L = 1.73 ĺ J = 0.40. İńěłšřőŋŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ć PuRhGa_5 { ś ŕřěőąńăďăŋĺěň (84%) f^6-łőŋťĺčşřăűĺĺ. İťťěłšĺćŋżľ ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ć śőěďĺŋěŋĺĺ PuRhGa_5 ć ŕřěďŕőńőęěŋĺĺ jj- ĺ LS-ść£ğĺ śőśšăćĺń 0.65μ_B ĺ 0.22μ_B. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě 0.6μ_B [4] ąńĺğłő ł őűěŋłě ¡ťťěłšĺćŋőčő ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ďń£ śńşůă£ jj-ść£ğĺ. İšő őąž£śŋ£ěšś£ ŋěąőńĳÿĺň ŕřěćăńĺřőćăŋĺěň ĺňěŋŋő jj-šĺŕă ć ŕřőňěęşšőůŋőľ ść£ğĺ ¡ńěłšřőŋőć 5f-őąőńőůłĺ ŕńşšőŋĺ£ ć PuRhGa_5. Ğăśěńěŋŋőśšĳ 4d-őąőńőůłĺ řőďĺ£ ć PuRhGa_5 śőśšăćń£- ěš 7.62 ¡ńěłšřőŋă. İšő ąńĺğłő ł őűěŋěŋŋőňş ćżÿě łřĺšĺůěśłőňş ğŋăůěŋĺ¿ ğăśěńěŋŋőśšĺ ďń£ śőśšăćă Pu(Co_{0.8}Fe_{0.2})Ga_5, őďŋăłő śőčńăśşěšś£ ś ŋăÿěľ őűěŋłőľ.

Ąńĺğłĺě ğŋăůěŋĺ£ ňőňěŋšőć ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ łőŋťĺčşřăűĺĺ ĺőŋőć ŕńşšőŋĺ£ śő ćłńăďőň f^6 ŋă 83% ĺ ŕřőňěęşšőůŋżň šĺŕőň ść£ğĺ ążńĺ ŕőńşůěŋż ć řăśůěšăţ ňěšőďőň LDA+U+SO ĺ ďń£ PuIrGa_5. Őűěŋłĺ ¡ťťěłšĺćŋőčő ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ć PuIrGa_5 ć ŕřěďŕőńőęěŋĺĺ ůĺśšőľ jj- ĺ LS-ść£ğĺ ďă¿š 0.66μ_B ĺ 0.22μ_B śőőšćěšśšćěŋŋő. Őďŋăłő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě ŕő ćěńĺůĺŋě ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ć PuIrGa_5 ć ńĺšěřăšşřě ŋě śőőąźă¿šś£. Ğăśěńěŋŋőśšĳ 5d-őąőńőůłĺ ĺřĺďĺ£ ňěŋĳÿě, ůěň ğăśěńěŋŋőśšĳ őąőńőůłĺ ĺőŋă řőďĺ£ ĺ ¡ťťěłšĺćŋőčő śőśšăćă Pu(Co_{0.8}Fe_{0.2})Ga_5, ůšő śőőšćěšśšćşěš śńşůă¿ ŋěďőśšăšőůŋőčő ńěčĺřőćăŋĺ£. Šăłĺň őąřăğőň, ŕřěďńőęěŋŋă£ ćżÿě őűěŋłă őŕšĺňăńĳŋőčő ůĺśńă d-¡ńěłšřőŋőć ć śőěďĺŋěŋĺĺ PuIrGa_5 ŋě ćżŕőńŋ£ěšś£. Ŕřĺůĺŋőľ ňěŋĳÿěľ ğăśěńěŋŋőśšĺ 5dśőśšő£ŋĺľ ĺřĺďĺ£ ňőęěš ążšĳ ĺğňěŋěŋĺě ţăřăłšěřă čĺąřĺďĺğăűĺĺ śőśšő£ŋĺľ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś őśšăńĳŋżňĺ śőěďĺŋěŋĺ£ňĺ śěřĺĺ ĺğ-ğă őšńĺůĺ£ ŕăřăňěšřőć łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż.

4. Ćżćőďż. Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ĺ ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć śőěďĺŋěŋĺľ PuMGa_5 (M = Co, Fe, Ni, Rh, Ir) ć řăňłăţ ňěšőďă LDA+U+SO. Ŕřőćěďěŋŋżě řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă śőěďĺŋěŋĺľ łńăśśă PuMGa_5 . . . 503

ć řăśśňőšřěŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ łńăśśă 115 ąńĺğłĺ ĺ śńăąő ğăćĺś£š őš šĺŕă ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă: ćśě ĺśśńěďőćăŋŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ ĺňě¿š śňěÿăŋŋżľ šĺŕ ść£- ğĺ, ¡ńěłšřőŋŋş¿ łőŋťĺčşřăűĺ¿, ąńĺğłş¿ ł f^6, ĺ ŋěąőńĳÿş¿ ćěńĺůĺŋş ¡ťťěłšĺćŋőčő ňőňěŋšă. Ćżůĺśńěŋŋżě ćěńĺůĺŋż ¡ťťěłšĺćŋőčő ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ĺőŋă ŕńşšőŋĺ£ ţőřőÿő śőčńăśş¿šś£ ś ĺğćěśšŋżňĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ ś şůěšőň ŕřěőąńăďăŋĺ£ jj-šĺŕă ść£ğĺ. Ć šő ęě ćřěň£ ğăśěńěŋŋőśšĳ d-śőśšő£ŋĺľ ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă łőřřěńĺřşěš ś ŕő- £ćńěŋĺěň śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ďăŋŋőčő łńăśśă, őąěśŕěůĺćă£ řěęĺň őŕšĺňăńĳŋőčő ńěčĺřőćăŋĺ£ ć ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕőďśĺśšěňě.

Ďăŋŋă£ řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ůăśšĺůŋőľ ŕőďďěřęłě čřăŋšă Ňĺŋĺśšěřśšćă őąřăğőćăŋĺ£ ĺ ŋăşłĺ ĺ ŕřőěłšă # 12-2-004-§Ű ŞřŐ ŘĂŊ.

1. J. L. Sarrao, L. A. Morales, J. D. Thompson et al., Nature 420, 297 (2002).

2. C. P‚eiderer, Rev. Mod. Phys. 81, 1551 (2009). 3. N. J. Curro, T. Caldwell, E. D. Bauer et al., Nature 434, 622 (2005).

4. F. Wastin, P. Boulet, J. Rebizant et al., J. Phys.:

Condens. Matter 15, S2279 (2003).

5. P. Boulet, E. Colineau, F. Wastin et al., Phys. Rev. B 72, 104508 (2005).

6. J. -C. Griveau, P. Boulet, E. Colineau et al., Physica B:

Condensed Matter 359–361, 1093 (2005).

7. A. O. Shorikov, A. V. Lukoyanov, M. A. Korotin, and V. I.

Anisimov, Phys. Rev. B 72, 024458 (2005).

8. A. V. Lukoyanov, A. O. Shorikov, V. B. Bystrushkin et al., J. Phys.: Condens. Matter 22, 495501 (2010).

9. V. I. Anisimov and O. Gunnarsson, Phys. Rev. B 43, 7570 (1991).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012