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ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÎ�Î ÑÎÏ�ÎÒÈÂËÅÍÈßÏÎËÓÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÈÕ ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÊÎÂ Fe2MeAl(Me = Ti, V, Cr, Mn, Fe, Ni)Í. È. Êîóðîâ a*, Â. Â. Ìàð÷åíêîâ a;b;, Ê. À. Áåëîçåðîâà a;, Õ. Â. Âåáåð b**aÈíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620990, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿbAtominstitut, Vienna Tehnologial University1020, Vienna, AustriaInternational Laboratory of High Magneti Fields and Low Temperatures53-421, Wrolaw, PolandÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 ñåíòÿáðÿ 2013 ã.Â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 4�900 Ê ïðîâåäåíû èçìåðåíèÿ òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ ïîëóìåòàëëè÷åñêèõ �åð-ðîìàãíèòíûõ ñïëàâîâ �åéñëåðà Fe2MeAl, ãäå Me = Ti, V, Cr, Mn, Fe, Ni � ïåðåõîäíûå 3d-ýëåìåíòû.Îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ðàññìàòðèâàþòñÿ â ðàìêàõ äâóõòîêîâîé ìîäåëè ïðîâî-äèìîñòè, ó÷èòûâàþùåé íàëè÷èå ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ñïëàâîâ âáëèçè óðîâíÿÔåðìè.DOI: 10.7868/S00444510140301121. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏîëóìåòàëëè÷åñêèå �åððîìàãíåòèêè (ÏÌÔ) âû�äåëÿþòñÿ ñðåäè äðóãèõ ñïëàâîâ �åéñëåðà òåì, ÷òîâ èõ ýëåêòðîííîì ñïåêòðå íà óðîâíå Ôåðìè EF ðå�àëèçóåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü â îäíîé èç ïîäïî�ëîñ, ðàçëè÷àþùèõñÿ íàïðàâëåíèåì ñïèíîâ ýëåêòðî�íîâ [1℄. Ýòà îñîáåííîñòü ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà âûÿâ�ëÿåòñÿ â ðåçóëüòàòå çîííûõ ðàñ÷åòîâ ab initio è îáû÷�íî ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæèâàåòñÿ ïðè èçìåðå�íèè îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê. Âñëåäñòâèå çíà÷è�òåëüíûõ èçìåíåíèé ñïåêòðàëüíûõ ïàðàìåòðîâ ïðèïåðåõîäå èç �åððîìàãíèòíîãî â ïàðàìàãíèòíîå ñî�ñòîÿíèå îíà äîëæíà ïðîÿâëÿòüñÿ è â ïîâåäåíèèäðóãèõ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ äàííûõ ìàòåðèàëîâ.Â ÷àñòíîñòè, ñëåäóåò îæèäàòü íàëè÷èÿ ¾ùåëåâûõ¿îñîáåííîñòåé â çàâèñèìîñòè �(T ) óäåëüíîãî ýëåêòðè�÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ îò òåìïåðàòóðû.Òåîðåòè÷åñêè âëèÿíèå ùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåê�òðå íà òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà ñïëàâîâ ðàññìàòðèâà�ëîñü ðàíåå, íàïðèìåð, â ðàáîòàõ [2; 3℄. Áûëî ïîêàçà�*E-mail: kourov�imp.uran.ru**H. W. Weber

íî, ÷òî â ñëó÷àå ñèëüíîãî âîçìóùåíèÿ ýëåêòðîííîãîñïåêòðà èç-çà ñóïåðïîçèöèè �îíîííîãî �ph(T ) è ìàã�íèòíîãî (ùåëåâîãî) �m(T ) âêëàäîâ íà òåìïåðàòóð�íîé çàâèñèìîñòè ñîïðîòèâëåíèÿ âáëèçè òåìïåðàòó�ðû Êþðè TC ïîÿâëÿåòñÿ àíîìàëèÿ â âèäå ìàêñèìó�ìà. Ýêñïåðèìåíòàëüíî òàêàÿ ùåëåâàÿ îñîáåííîñòü âçàâèñèìîñòè �(T ) íàáëþäàåòñÿ âáëèçè òî÷êè Íååëÿàíòè�åððîìàãíèòíîãî ìàðãàíöà (ñì., íàïðèìåð, [4℄).Ïðè ñëàáîì âëèÿíèè ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ íàñïåêòðàëüíûå ïàðàìåòðû èìååò ìåñòî ðàçëîæåíèåïî íàìàãíè÷åííîñòè è äîïîëíèòåëüíûé ìàãíèòíûéâêëàä â ñîïðîòèâëåíèå áóäåò ïðîïîðöèîíàëåí êâà�äðàòó ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòè MS.Â ðàáîòàõ [5�8℄ òàêèå õàðàêòåðíûå îñîáåííî�ñòè �(T ) áûëè îáíàðóæåíû â âûñîêîîìíûõ ÏÌÔCo2CrAl è Co2CrGa, èìåþùèõ ùåëü â ñïåêòðåäëÿ ïîäïîëîñû ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíàìè, íàïðàâëåí�íûìè âíèç. Â ñïëàâå Co2CrAl ïðè T < TC == 305 Ê è óðîâíå îñòàòî÷íîãî ñîïðîòèâëåíèÿ �0 �� 1:51 ìêÎì�ì ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû âåëè÷èíà�(T ) óìåíüøàåòñÿ ïðîïîðöèîíàëüíî êâàäðàòó MS .Â ñïëàâå Co2CrGa, èìåþùåì �0 � 1:28 ìêÎì�ì, íà�áëþäàåòñÿ áîëåå ñëîæíûé âèä çàâèñèìîñòè �(T ) ñìèíèìóìîì âáëèçè TC = 495 Ê. Â ðàáîòàõ [5�8℄ îá�íàðóæåííûå îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ �(T ) ýòèõ ñïëà�491



Í. È. Êîóðîâ, Â. Â. Ìàð÷åíêîâ, Ê. À. Áåëîçåðîâà, Õ. Â. Âåáåð ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014âîâ îáúÿñíÿþòñÿ â ðàìêàõ äâóõòîêîâîé ìîäåëè. Ïðèýòîì îñîáî îòìå÷àåòñÿ, ÷òî íàãëÿäíîå ïðîÿâëåíèåùåëåâûõ îñîáåííîñòåé â òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâàõÏÌÔ Co2CrAl è Co2CrGa îáóñëîâëåíî ñðàâíèìûìèïî âåëè÷èíå çíà÷åíèÿìè ñîïðîòèâëåíèé äëÿ ýëåê�òðîíîâ ñî ñïèíîì, íàïðàâëåííûì ââåðõ (majority)�"(T ) è âíèç (minority) �#(T ).Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ èññëåäîâàòü èçìåíåíèå ùå�ëåâîãî âêëàäà â �(T ) ÏÌÔ â çàâèñèìîñòè îò âåëè�÷èíû ñîïðîòèâëåíèÿ è ïàðàìåòðîâ ùåëè â ýëåêòðîí�íîì ñïåêòðå. Ñ ýòîé öåëüþ â äàííîé ðàáîòå ðàññìàò�ðèâàåòñÿ ïîâåäåíèå �(T ) â øèðîêîì èíòåðâàëå òåì�ïåðàòóð 4 Ê � T � 900 Ê ñåðèè ñïëàâîâ Fe2MeAl,ãäå Me = Ti, V, Cr, Mn, Fe, Ni � ïåðåõîäíûå 3d-ýëå-ìåíòû. Êàê âèäíî èç äàííûõ, ïðèâåäåííûõ â òàáëè�öå, ýòè ñïëàâû ÿâëÿþòñÿ �åððîìàãíåòèêàìè ñ ñèëü�íî îòëè÷àþùèìèñÿ äðóã îò äðóãà çíà÷åíèÿìè TC[9�11℄. Âñå îíè óïîðÿäî÷èâàþòñÿ â îäèíàêîâîé êðè�ñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå òèïà L21. Çîííûå ðàñ÷åòûïîêàçûâàþò [11�13℄, ÷òî ðàññìàòðèâàåìûå ñïëàâûèìåþò â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ýíåðãåòè÷åñêóþ ùåëü,ðàñïîëîæåííóþ âáëèçè EF , ò. å. ìîãóò áûòü îòíåñå�íû ê êëàññó ÏÌÔ. Îäíàêî ïàðàìåòðû ýòîé ùåëèñèëüíî èçìåíÿþòñÿ â çàâèñèìîñòè îò âàðüèðóåìîãîïåðåõîäíîãî 3d-ýëåìåíòà.Â ñïëàâå Fe2VAl ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü âáëèçèEF øèðèíîé ïðèáëèçèòåëüíî 1 ýÂ îáðàçóåòñÿ â îáå�èõ ïîäçîíàõ. Â ñïëàâàõ ñ Me = Ti, Ni ùåëü íàóðîâíå EF �îðìèðóåòñÿ òîëüêî â ïîäçîíå ýëåêòðî�íîâ ñî ñïèíàìè, íàïðàâëåííûìè ââåðõ ("), à â ñëó�÷àå Me = Cr, Mn � â ïîäçîíå ýëåêòðîíîâ ñî ñïè�íàìè, íàïðàâëåííûìè âíèç (#). Ñîãëàñíî çîííûìðàñ÷åòàì [13℄, â ñïëàâå Fe3Al ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëüíà óðîâíå EF ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò â îáåèõ ïîä�çîíàõ. Îñòàòî÷íîå ñîïðîòèâëåíèå ðàññìàòðèâàåìûõñïëàâîâ èçìåíÿåòñÿ â øèðîêîì èíòåðâàëå çíà÷å�íèé îò �0 � 0:115 ìêÎì�ì â ñïëàâå Fe2TiAl äî�0 � 20:2 ìêÎì�ì â ñïëàâå Fe2VAl.2. ÎÁ�ÀÇÖÛ È ÌÅÒÎÄÈÊÀÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀÑïëàâû Fe2TiAl, Fe2VAl, Fe2CrAl, Fe2MnAl,Fe2NiAl è Fe3Al áûëè âûïëàâëåíû â èíäóêöèîííîéïå÷è â àòìîñ�åðå î÷èùåííîãî àðãîíà. Ñëèòêè ïå�ðåïëàâëÿëè íåñêîëüêî ðàç, ÷òîáû îáåñïå÷èòü ðàâ�íîìåðíîå ïåðåìåøèâàíèå êîìïîíåíòîâ. Ïîëó÷åííûåñïëàâû îòæèãàëè â òå÷åíèå 48 ÷ ïðè 800 Ê â àòìî�ñ�åðå àðãîíà ñ ïîñëåäóþùèì îõëàæäåíèåì äî êîì�íàòíîé òåìïåðàòóðû ñî ñêîðîñòüþ îêîëî 100 K/÷.Àòîìíîå ñîäåðæàíèå ýëåìåíòîâ â ñïëàâàõ êîíòðî�

ëèðîâàëîñü ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåãî ýëåêòðîííîãîìèêðîñêîïà FEI Company Quanta 200, îñíàùåííî�ãî ïðèñòàâêîé ðåíòãåíîâñêîãî ìèêðîàíàëèçà EDAX.Èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî äëÿ âñåõ èçó÷åííûõñïëàâîâ îòêëîíåíèÿ îò ñòåõèîìåòðè÷åñêîãî ñîñòàâàÿâëÿþòñÿ íåçíà÷èòåëüíûìè. �åíòãåíîñòðóêòóðíûåèññëåäîâàíèÿ ïîäòâåðäèëè, ÷òî âî âñåõ ñïëàâàõ áû�ëà ñ�îðìèðîâàíà ñòðóêòóðà L21. Ñòðóêòóðíàÿ àò�òåñòàöèÿ èññëåäîâàííûõ ñïëàâîâ áûëà âûïîëíåíà âöåíòðå êîëëåêòèâíîãî ïîëüçîâàíèÿ ÈÔÌ ÓðÎ �ÀÍ.Èçìåðåíèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ áûëèâûïîëíåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì îáùåïðèíÿòîé ÷åòû�ðåõêîíòàêòíîé ìåòîäèêè ïðè ïîñòîÿííîì òîêå, ñêîììóòàöèåé íàïðàâëåíèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà ÷å�ðåç îáðàçåö.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÈÇÌÅ�ÅÍÈÉ È ÈÕÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÒåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ñîïðîòèâëåíèÿÏÌÔ Fe2MeAl ïðèâåäåíû íà ðèñ. 1. Ïðåæäå âñåãî,áðîñàåòñÿ â ãëàçà ïðèíöèïèàëüíî ðàçíîå ïîâåäå�íèå �(T ) â ñïëàâàõ ýòîé ñåðèè. Â ÏÌÔ Fe2TiAl,Fe3Al è Fe2NiAl, èìåþùèõ íàèìåíüøèå çíà÷åíèÿîñòàòî÷íîãî ñîïðîòèâëåíèÿ (�0 < 1 ìêÎì�ì), íà�áëþäàåòñÿ ¾ý��åêò íàñûùåíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ¿,êîãäà ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû óãîë íàêëîíà çàâèñè�ìîñòè �(T ) óìåíüøàåòñÿ. Äëÿ îáúÿñíåíèÿ ý��åêòàíàñûùåíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ îáû÷íî èñïîëüçóåòñÿ¾ìîäåëü øóíòèðóþùåãî ñîïðîòèâëåíèÿ¿ Àëåíà è×àêðàáîðòè [14℄, â ðàìêàõ êîòîðîé ïðåäïîëàãàåòñÿñóùåñòâîâàíèå â ñïëàâå äâóõ ïàðàëëåëüíûõ êàíàëîâïðîâîäèìîñòè. Ïðè ýòîì â îäíîì èç íèõ ñîïðîòèâëå�íèå íå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû è èìååò ïðåäåëüíîâûñîêîå çíà÷åíèå �max, ïðè êîòîðîì äëèíà l ñâîáîä�íîãî ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ ñðàâíèìà ñ ïàðàìåòðàìèðåøåòêè a (ò. å. âûïîëíÿåòñÿ ïðåäåë Èî��å ��åãåëÿl � a). Â äðóãîì êàíàëå èìååò ìåñòî îáû÷íàÿ ìåòàë�ëè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü �0 + �ph(T ). Â ýòîé ìîäåëèòåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñîïðîòèâëåíèÿ èìååòâèä 1�(T ) = 1�0 + �1T + 1�max ; (1)ãäå �0, �1, �max � ïîñòîÿííûå âåëè÷èíû.Êàçàëîñü áû, òàêîé ïîäõîä èäåàëüíî ïîäõîäèòäëÿ ÏÌÔ, â êîòîðûõ, ñîãëàñíî ðàáîòàì [5�8℄, ìîæíîâûäåëèòü äâà êàíàëà ïðîâîäèìîñòè: âûñîêîîìíûé�äëÿ ïîäçîíû ýëåêòðîíîâ, èìåþùåé ýíåðãåòè÷åñêóþùåëü íà óðîâíå EF , è îáû÷íûé ìåòàëëè÷åñêèé �ñ ïðîòèâîïîëîæíûì íàïðàâëåíèåì ñïèíîâ ýëåêòðî�íîâ. Îäíàêî ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûå çàâèñè�ìîñòè �(T ) â ñïëàâàõ Fe2TiAl, Fe3Al è Fe2NiAl íå492



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014 Îñîáåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ : : :Òàáëèöà. Çíà÷åíèÿ òåìïåðàòóð Êþðè TC è îñòàòî÷íîãî ñîïðîòèâëåíèÿ �0 èññëåäîâàííûõ ïîëóìåòàëëè÷åñêèõ �åð-ðîìàãíåòèêîâÑïëàâû Fe2NiAl Fe3Al Fe2MnAl Fe2CrAl Fe2VAl Fe2TiAlTC , Ê � � 775 [10℄ 150 246 [11℄ 7 [11℄ 123 [9℄�0, ìêÎì�ì 0.615 0.53 2.63 4.43 20.2 0.115óäàåòñÿ îïèñàòü âûðàæåíèåì (1) â äîñòàòî÷íî øè�ðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð.Â ðàáîòå [15℄ ïðåäëàãàåòñÿ äðóãîé ïîäõîä, îáúÿñ�íÿþùèé ý��åêò íàñûùåíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ. Ïðåä�ïîëàãàåòñÿ, ÷òî â ñïëàâàõ ñ îñòàòî÷íûì ñîïðîòèâëå�íèåì îáû÷íî â èíòåðâàëå çíà÷åíèé 0:2 ìêÎì � ì << �0 < 1 ìêÎì�ì, èìåþùèõ ïîëîæèòåëüíûé òåìïå�ðàòóðíûé êîý��èöèåíò ñîïðîòèâëåíèÿ (ÒÊÑ), íà�ðÿäó ñ ìåõàíèçìîì óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íîñèòåëåéçàðÿäà îñóùåñòâëÿþòñÿ òàêæå íåóïðóãèå ïðîöåññûðàññåÿíèÿ. Â èññëåäîâàííûõ íàìè ÏÌÔ íåóïðóãèåïðîöåññû ìîãóò ðåàëèçîâàòüñÿ, â ÷àñòíîñòè, ïðè ðàñ�ñåÿíèè ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè â ïîäçîíó, èìåþ�ùóþ ùåëü íà óðîâíå EF , êîãäà ïðîèñõîäèò ðàññåÿ�íèå ñ ïåðåâîðîòîì ñïèíà. Ñëåäóÿ [15℄, ìîæíî çàïè�ñàòü èíòåðïîëÿöèîííîå âûðàæåíèå äëÿ �(T ) â âèäå�(T ) = �(0) + �in exp��2B=T 1=4� ; (2)ãäå �in � ñîïðîòèâëåíèå, îáóñëîâëåííîå íåóïðóãè�ìè ïðîöåññàìè ðàññåÿíèÿ, B � êîý��èöèåíò. Çäåñüïåðâîå ñëàãàåìîå �(0) âêëþ÷àåò â ñåáÿ âñå ìåõàíèç�ìû óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ. Î÷åâèäíî, ÷òî îíî òàêæåçàâèñèò îò òåìïåðàòóðû. Îäíàêî â ðàáîòå [15℄ ïî�ëàãàåòñÿ, ÷òî íà óðîâíå äîñòàòî÷íî âûñîêîãî îñòà�òî÷íîãî ñîïðîòèâëåíèÿ åãî òåìïåðàòóðíîé çàâèñè�ìîñòüþ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ïî ñðàâíåíèþ ñî âòîðûìýêñïîíåíöèàëüíûì ÷ëåíîì â ïðàâîé ÷àñòè (2). Íàðèñ. 2 âèäíî, ÷òî äëÿ íàèáîëåå íèçêîîìíûõ ñïëàâîâäàííîé ñåðèè Fe2TiAl, Fe3Al è Fe2NiAl ýêñïåðèìåí�òàëüíî ïîëó÷åííûå òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ñî�ïðîòèâëåíèÿ äîñòàòî÷íî óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñû�âàþòñÿ âûðàæåíèåì (2) â øèðîêîì èíòåðâàëå òåì�ïåðàòóð.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â ñïëàâå Fe2NiAl â íàñòî�ÿùåå âðåìÿ ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííîå ñîñòîÿíèå ýêñïå�ðèìåíòàëüíî íå îáíàðóæåíî, à ÏÌÔ Fe2TiAl èìå�åò äîñòàòî÷íî íèçêîå ñðåäè ðàññìàòðèâàåìûõ ñïëà�âîâ çíà÷åíèå òåìïåðàòóðû Êþðè TC � 123 Ê. Ïðèýòîì íà êðèâûõ �(T ) ýòèõ äâóõ ñïëàâîâ òåìïåðàòó�ðà Êþðè ïðàêòè÷åñêè íå âûäåëÿåòñÿ, ò. å. ìàãíèòíàÿñîñòàâëÿþùàÿ ñîïðîòèâëåíèÿ �m(T ) èìååò ìàëóþâåëè÷èíó. Îäíàêî â ñïëàâå Fe3Al, êîòîðûé ïåðåõî�

äèò â �åððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ïðè äîñòàòî÷íî âû�ñîêîé òåìïåðàòóðå, çàâèñèìîñòü �(T ) èìååò âáëèçèTC � 775Ê îñîáåííîñòü â âèäå ìèíèìóìà. Àíàëîãè÷�íîãî òèïà îñîáåííîñòü íà êðèâîé �(T ) íàáëþäàåòñÿ âÏÌÔ Co2CrGa, èìåþùåì òàêæå äîâîëüíî âûñîêèåçíà÷åíèÿ TC = 495 Ê è �0 � 1:28 ìêÎì�ì [6�8℄. Âðàáîòàõ [6�8℄ íàëè÷èå ïîäîáíîé àíîìàëèè ñâÿçûâà�åòñÿ ñ òåì �àêòîì, ÷òî ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõïðîâîäèìîñòè îáåèõ ïîäçîí ýëåêòðîíîâ ñòàíîâÿòñÿñðàâíèìûìè ìåæäó ñîáîé. Ïðè ýòîì ó÷èòûâàåòñÿ,÷òî â îêðåñòíîñòè TC ñïîíòàííàÿ íàìàãíè÷åííîñòüMS ! 0. Ýòî ïðèâîäèò ê èñ÷åçíîâåíèþ ùåëè â ýëåê�òðîííîì ñïåêòðå íà óðîâíå EF äëÿ îäíîé èç ïîä�çîí ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè è, ñîîòâåòñòâåííî, äî�ïîëíèòåëüíûé ùåëåâîé âêëàä �m(T ) ïðèíèìàåò íó�ëåâîå çíà÷åíèå. Ìèíèìóì íà êðèâîé �(T ) âáëèçèTC îáðàçóåòñÿ íà �îíå ëèíåéíîãî ðîñòà ñ óâåëè÷å�íèåì òåìïåðàòóðû �îíîííîé ñîñòàâëÿþùåé �ph(T ).Ñîãëàñíî [2℄, â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ âûðàæå�íèå äëÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ñóììàðíîãî ñî�ïðîòèâëåíèÿ âáëèçè TC ìîæíî çàïèñàòü â âèäå�(T ) = �ph(T ) + �m(T ) == �T + � �1�M2S(T )�+ M2S(T )T; (3)ãäå �, �,  � êîý��èöèåíòû.Â áîëåå âûñîêîîìíûõ (�0 > 1 ìêÎì�ì) ñïëàâàõFe2VAl, Fe2CrAl è Fe2MnAl â øèðîêîì èíòåðâàëåòåìïåðàòóð, âêëþ÷àþùåì êàê ìàãíèòîóïîðÿäî÷åí�íîå, òàê è ðàçóïîðÿäî÷åííîå ñîñòîÿíèÿ, íàáëþäàåò�ñÿ îòðèöàòåëüíûé ÒÊÑ. Ýòî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýìïèðè�÷åñêèì ïðàâèëîì Ìóéè, ïî êîòîðîìó ìîæíî âûäå�ëèòü óðîâåíü ñîïðîòèâëåíèÿ, ðàçäåëÿþùèé ñïëàâûñ ïîëîæèòåëüíûì (ïðè �0 < 1 ìêÎì�ì) è îòðèöà�òåëüíûì (ïðè �0 > 1 ìêÎì�ì) ÒÊÑ [16℄.Ïðè÷èíû áîëüøîãî ñîïðîòèâëåíèÿ è îòðèöàòåëü�íîãî ÒÊÑ ñïëàâîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ èññëåäîâà�ëèñü ìíîãèìè àâòîðàìè îñîáåííî âî âòîðîé ïîëî�âèíå XX ñòîëåòèÿ. Èõ ñâÿçûâàëè èëè ñ ïðîöåññàìèðàññåÿíèÿ íà ðàçíîãî ðîäà âîçìóùåíèÿõ êðèñòàëëè�÷åñêîé ðåøåòêè, êîòîðûå ïðèâîäÿò ê ìàëûì äëè�íàì ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè,êîãäà l � a, èëè ñ îñîáåííîñòÿìè ýëåêòðîííîé çîí�493
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�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû ýëåêòðè÷å-ñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ ïîëóìåòàëëè÷åñêèõ �åððîìàã-íèòíûõ ñïëàâîâ �åéñëåðà Fe2MeAl: Me = Ti (à), V(á ), Cr (â), Mn (ã), Fe (ä), Ni (å)íîé ñòðóêòóðû âáëèçè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Â ðàáî�òå [7℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî áîëüøàÿ âåëè÷èíà �0 âÏÌÔ Co2CrGa ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì àòîìíîãî ðàçó�ïîðÿäî÷åíèÿ â ïîäðåøåòêàõ Cr è Ga, à â Co2CrAl òà�êîå ðàçóïîðÿäî÷åíèå èìååò ìåñòî âî âñåõ ïîäðåøåò�

1

0.4

ln[ρ(T) − ρ(0)]

0.2
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T 
−1/4, K−1/4

80 K

30 K

450 K

900 K

�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè ln[�(T ) � �(0)℄ îò T�1=4 äëÿñïëàâîâ Fe2TiAl (�), Fe3Al (4), Fe2NiAl (Æ)êàõ L21-ñòðóêòóðû. Âàæíî òî, ÷òî ïðè ýòîì â ñëó÷àåCo2CrGa ùåëåâàÿ îñîáåííîñòü â ýëåêòðîííîì ñïåêò-ðå ñïëàâîâ ñîõðàíÿåòñÿ. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òîâ âûñîêîîìíûõ ñïëàâàõ Fe2MeAl ðåàëèçóåòñÿ àíàëî�ãè÷íàÿ ñèòóàöèÿ ñî ñëó÷àéíûì ðàñïðåäåëåíèåì îò�äåëüíûõ àòîìîâ ïî ñâîèì óçëàì L21-ðåøåòêè. Ñëå�äóåò îòìåòèòü, ÷òî çîííûå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò ðàç�ëè÷èå â ðàñïîëîæåíèè ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè äëÿ íèç�êîîìíûõ è âûñîêîîìíûõ ñïëàâîâ [11�13℄. Â íèçêîîì�íûõ ñïëàâàõ Fe2TiAl è Fe2NiAl ùåëü íàõîäèòñÿ íàóðîâíå EF â ïîäçîíå ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì, íàïðàâ�ëåííûì ââåðõ ("), à â âûñîêîîìíûõ ÏÌÔ Fe2CrAl èFe2MnAl � â ïîäçîíå ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì, íàïðàâ�ëåííûì âíèç (#).Íà ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî âûñîêîîìíûå ñïëàâûFe2VAl, Fe2CrAl è Fe2MnAl òàêæå èìåþò îñîáåííî�ñòè íà êðèâûõ �(T ) âáëèçè TC . Â ÏÌÔ Fe2MnAlïðè T � TC íà çàâèñèìîñòè �(T ) íàáëþäàåòñÿ ¾ðàç�ìûòûé¿ ìàêñèìóì. Î÷åâèäíî, ÷òî ýòà îñîáåííîñòüîáóñëîâëåíà, êàê è â îòíîñèòåëüíî íèçêîîìíîìñïëàâå Fe3Al, çíà÷èòåëüíûì èçìåíåíèåì ïàðà�ìåòðîâ ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè íà óðîâíå EF èç-çàïåðåõîäà îáðàçöà â ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå, ïðèêîòîðîì MS ! 0. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîäîáíûéïîäõîä èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ îáúÿñíåíèÿ ìàêñèìóìà�(T ) âáëèçè TC â ñëó÷àå ÏÌÔ Fe2MnAl â ðàáî�òå [17℄. Â ñïëàâå Fe2CrAl íà êðèâîé �(T ) âáëèçèTC íàáëþäàåòñÿ ìåíåå ñëàáàÿ îñîáåííîñòü â âèäåèçëîìà. Ïî-âèäèìîìó, îíà ñâÿçàíà ñ ðàçäâèæêîéïîäçîí ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíàìè, íàïðàâëåííûìèâíèç è ââåðõ, âñëåäñòâèå ÷åãî ìîæíî çàïèñàòü (ñì.,íàïðèìåð, [2; 3℄) âûðàæåíèå494



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014 Îñîáåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ : : :�m(T ) = �(0) + M2S (4)ïðè óñëîâèè, ÷òî êîý��èöèåíò  > 0. Â �îðìóëå(4) ÷ëåí �(0) âêëþ÷àåò â ñåáÿ íå çàâèñÿùåå îò òåì�ïåðàòóðû îñòàòî÷íîå ñîïðîòèâëåíèå �0, à òàêæå çà�âèñÿùèå îò òåìïåðàòóðû ýëåêòðîí-ýëåêòðîííóþ �eeè ýëåêòðîí-�îíîííóþ �ph ñîñòàâëÿþùèå, ïðè ýòîì�0 � �ee; �ph.Èññëåäîâàííûå íàìè ñïëàâû ÿâëÿþòñÿ â ñòðóê�òóðíîì îòíîøåíèè äîñòàòî÷íî óñòîé÷èâûìè è óïî�ðÿäî÷åííûìè. Íàëè÷èå â èõ ñïåêòðå ùåëåâîé îñî�áåííîñòè âáëèçè EF äëÿ îäíîé èëè äâóõ (êàê äëÿñïëàâà Fe2VAl) ïîäçîí ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè,îòëè÷àþùèõñÿ íàïðàâëåíèåì ñïèíîâ, à òàêæå áîëü�øàÿ âåëè÷èíà èõ îñòàòî÷íîãî ñîïðîòèâëåíèÿ �0 ïîç�âîëÿþò èñïîëüçîâàòü êîíöåïöèþ ñîñóùåñòâîâàíèÿóïðóãèõ è íåóïðóãèõ ìåõàíèçìîâ ðàññåÿíèÿ (ñì., íà�ïðèìåð, ðàáîòû [15; 18℄ è ëèòåðàòóðó â íèõ). Ñëå�äóÿ [15; 18℄, â ñëó÷àå ñïëàâîâ ñ l � a òåìïåðàòóðíóþçàâèñèìîñòü ïðîâîäèìîñòè ìîæíî çàïèñàòü êàê� = �(0) + �in = �(0) +A exp(�B=T 1=4); (5)ãäå A è B � êîý��èöèåíòû. Â �îðìóëå (5) �(0) �îáû÷íàÿ ìåòàëëè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü, îáóñëîâëåí�íàÿ óïðóãèì ðàññåÿíèåì íîñèòåëåé òîêà, à �in � ïðî�âîäèìîñòü, ñâÿçàííàÿ ñ íåóïðóãèìè ïðîöåññàìè ðàñ�ñåÿíèÿ. Ïî ñóùåñòâó âòîðàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ â �îð�ìóëå (5) ñîîòâåòñòâóåò ïðûæêîâîé ïðîâîäèìîñòè ïîëîêàëèçîâàííûì ñîñòîÿíèÿì ñ ïåðåìåííîé äëèíîéïðûæêà [19; 20℄ (çàêîí Ìîòòà T 1=4). Â ñëó÷àå, êîãäà�in � �(0), íà çàâèñèìîñòè �(T ) ìîæåò íàáëþäàòüñÿîòðèöàòåëüíûé ÒÊÑ.Èç äàííûõ, ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 3, ñëåäóåò, ÷òîýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè ïðîâî�äèìîñòè, ïî êðàéíåé ìåðå, äëÿ ÏÌÔ Fe2CrAl èFe2MnAl óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàþòñÿ âûðàæå�íèåì (5) â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð. Îïèñà�íèå ñîãëàñíî �îðìóëå (5) ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé�(T ) âûäåëÿåò äëÿ ñïëàâà Fe2VAl äâå îáëàñòè �íèçêîòåìïåðàòóðíóþ (T < 500 K) è âûñîêîòåìïå�ðàòóðíóþ (T > 500 K), � ïî-âèäèìîìó, ðàçëè÷àþ�ùèåñÿ óñëîâèÿìè ðàññåÿíèÿ. Îòìåòèì, ÷òî ïðè ýòîìíå ó÷èòûâàëàñü òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ìåòàë�ëè÷åñêîé ñîñòàâëÿþùåé, ò. å. �(0) = onst.Ïðè àíàëèçå ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ âû�ñîêîîìíûõ (�0 > 1 ìêÎì�ì) ñïëàâîâ Fe2VAl,Fe2CrAl è Fe2MnAl åñòåñòâåííî âîçíèêàåò âîïðîñî ñîõðàíåíèè îòðèöàòåëüíîãî ÒÊÑ â îáëàñòè âûñî�êèõ òåìïåðàòóð (â ïàðàìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè). Îòðè�öàòåëüíûé ÒÊÑ â ðàññìàòðèâàåìûõ âûñîêîîìíûõñïëàâàõ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ÷àñòè÷íî ìîæíîîáúÿñíèòü âêëàäàìè òèïà (3) è (4). Êðîìå òîãî, äëÿ
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè ln[�(T ) � �(0)℄ îò T�1=4 äëÿñïëàâîâ Fe2VAl (�), Fe2CrAl (4), Fe2MnAl (Æ)�(T ) ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ìîãóò áûòü âàæíûìèïðîöåññû âçàèìîäåéñòâèÿ [21℄ èëè àíäåðñîíîâñêîéëîêàëèçàöèè [22℄ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè, êîòîðûåòàêæå äàþò îòðèöàòåëüíóþ ñîñòàâëÿþùóþ â çàâè�ñèìîñòü �(T ). Ïðèñóòñòâèå ùåëåâîé îñîáåííîñòè âñïåêòðå ðàññìàòðèâàåìûõ ÏÌÔ ïðè T > TC , ñ êî�òîðîé ïðåæäå âñåãî ìîæíî ñâÿçàòü ñóùåñòâîâàíèåâêëàäà �in, â íàñòîÿùåå âðåìÿ íå äîêàçàíî. Îäíà�êî çîííûå ðàñ÷åòû â ðàìêàõ ìåòîäà LDA+DMFT,ïðîâåäåííûå ðàíåå äëÿ àíàëîãè÷íîãî ïî ñâîéñòâàìñïëàâà �åéñëåðà FeMnSb, ïîêàçûâàþò [23℄, ÷òî ýíåð�ãåòè÷åñêàÿ ùåëü ïðè áîëåå âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõñîõðàíÿåòñÿ, à ðåçóëüòàòû áëèçêè ê ðåçóëüòàòàìLSDA-ðàñ÷åòîâ ñ íåáîëüøîé ïåðåíîðìèðîâêîé ñîñòî�ÿíèé âáëèçè EF 1).Ñïëàâ Fe2VAl, ïî ñóùåñòâó, ìîæíî ñ÷èòàòü ïîëó�ïðîâîäíèêîì, òàê êàê îí èìååò ùåëü íà óðîâíå EFêàê â ïîäçîíå ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì, íàïðàâëåííûìâíèç, òàê è â ïîäçîíå ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì, íàïðàâ�ëåííûì ââåðõ. Èìåííî ñ ýòèõ ïîçèöèé àíàëèçèðóþò�ñÿ òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà ñïëàâîâ Fe�V�Al â ñåðèèðàáîò (ñì., íàïðèìåð, [24; 25℄ è ëèòåðàòóðó â íèõ).Â ðàáîòå [26℄ îòðèöàòåëüíûé ÒÊÑ â ñïëàâå Fe2VAlïðåäëàãàåòñÿ îáúÿñíÿòü ïðîÿâëåíèåì ðàññåÿíèÿ íî�ñèòåëåé òîêà íà ëîêàëèçîâàííûõ ñïèíîâûõ ìîìåí�òàõ. Ñîãëàñíî [24�26℄, âèä çàâèñèìîñòè �(T ) ýòîãîñïëàâà â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð ñóùåñòâåííîîïðåäåëÿåòñÿ îòêëîíåíèåì ñîñòàâà îò ñòåõèîìåòðè�1) Àâòîðû áëàãîäàðíû À. Â. Ëóêîÿíîâó çà óêàçàíèå ðàáî�òû [23℄.495
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