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В данной работе представлены результаты моделирования ромбоэдрической маг- 
нитострикции сплавов Fe-Ga в кристаллических структурах кубической симметрии, 
полученные при помощи теории функционала плотности. Показано, что зависимость 
энергии магнитокристаллической анизотропии от степени малых деформаций явля
ется убывающей функцией в диапазоне концентраций от 3,125 до 25 ат.% и меняет 
знак при величине деформации более 1% сплавах с содержанием Ga 15,625, 21,875 и 
25 ат.%. Константа ромбоэдрической магнитострикции в диапазоне концентрации Ga 
12,5 -  18,75 ат.% хорошо согласуется с экспериментальными данными.

Ключевые слова: энергия магнитокристаллической анизотропии; вычисления из 
первых принципов; ромбоэдрическая магнитострикция.

В ведение

М ногоф ункциональны е сплавы  F e 1 o o - x G a x актуальн ы  в технике в качестве маг- 
нитострикционны х приводов, преобразователей энергии и датчиков м икроэлектро
механических систем. Величина константы  тетрагональной м агнитострикции А0 0 1  в 
слабы х м агнитны х полях дости гает д в у х  максим ум ов в диапазоне концентраций G a 
0 <  x <  35 ат.%  [1-3]. С огласно экспериментальным данны м  наибольш ие значения 
А0 0 1  обнаруж ены  для x  = 1 9  ат.%  ( «  180 х  10- 6 ) и x  =  27 ат.%  ( «  233 х  10- 6 ) и связаны  
с наличием в сплавах однородны х стр у к тур  A2 и D03 , в то время как уменьш ение 
А0 0 1  в области около 25 ат.%  G a  связано с сосущ ествованием  нескольких ф аз [3]. В  то 
ж е время, величина константы  ромбоэдрической м агнитострикции А1 1 1  составляет по
рядка ~  8, 5 х  10- 6 и «  40, 7 х  10- 6 в области пиков А0 0 1  [1,2] и является отрицательной 

в области x  <  19 ат.%  [2]. Вопросам  экспериментального и теоретического изучения 
ромбоэдрической м агнитострикции в сплавах F e -G a  посвящ ено значительно мень
шее количество работ, в отличие от тетрагональной м агнитострикции А0 0 1  . Р есторф ф  
(Restorff) и др. [2] провели исследование влияния изменения ф орм ы  образца в м аг
нитном поле на величину тетрагональной А0 0 1  и ромбоэдрической А 1 1 1  м агнитострик- 
ций, а такж е на константы  м агнитоупругого взаимодействия b1 и b2 в сплавах F e-X  
(X  =  A l, G a, G e). И скаж ения ф орм ы  образца сниж аю т энергию размагничивания 
и оказы ваю тся сущ ественны ми для низких и ум еренны х значений магнитострикции, 
а такж е для сплавов с вы сокой магнитострикцией и низкими модулями упругости. 
А втор ы  такж е приш ли к выводу, что м агнитострикция и м агнитоупругое взаимо
действие в этих сплавах обусловлены  ф азовы м  переходом <беспорядок-порядок>. С  
теоретической точки зрения влияние ближ айш его окруж ения атом ов G a  в ст р у к ту 
ре D0 3 на величину ромбоэдрической м агнитострикции представлено в работе Ж а н га
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(Zhang) с соавторам и [4]. П оказано, что важ н ую  роль в определении знака Л щ  играет 
симметрия и наличие несвязанны х состояний вблизи уровня Ферми.

В  данной работе проведено исследование зависимости величины ромбоэдрической 
м агнитострикции сплавов Feioo-xG a x (0 <  x  <  28 ,125 ат.% ) в стр ук тур н ы х ф азах A2, 
D03 и L 1 2 в зависимости от концентрации атом ов G a  методом теории ф ункционала 
плотности.

1. Теоретическая м одель
Явление магнитострикции, связанное с изменением внешней ф орм ы  м агнетика 

при его намагничивании, оказы вается сущ ественны м  при рассмотрении доменной 
стр ук тур ы  и м еханизма намагничивания [5]. О тносительная деф орм ация образца 
5l/l0 (l0 длина образца в размагниченном состоянии) обычно очень м ала в области 
м алы х м агнитны х полей (порядка 10-5 ^  10-6 ) и возрастает с ростом  напряж енно
сти м агнитного поля, дости гая состояния насыщ ения при некотором значении поля. 
В  состоянии насыщ ения величину 5l/10 обычно обозначаю т Л, и относительное из
менение длины  при переходе из размагниченного состояния в состояние насыщ ения 
составляет [5]:

Л
51 51
~i | н а сы щ ен и я  
l 0

~Г~ \ р а зм а гн и чи ва н и я  
l 0

(1)

К а к  и в случае магнитной анизотропии, представляю щ ей собой явление преим у
щ ественной ориентации спонтанной намагниченности м агнетика вдоль характерны х 
для него кристаллограф ических осей, анизотропная м агнитострикция определяется 
энергией спин-орбитального взаимодействия. В  отсутстви и  магнитострикционной де
ф ормации кристалла расстояние м еж д у спинами фиксировано, и изменения внутрен
ней энергии кристалла не происходит. При деф орм ации образца изменяю тся длина и 
направление оси каж дой спиновой пары  в зависимости от направления вектора спон
танной намагниченности. Д л я  кристаллов кубической сингонии м агнитострикция мо
ж ет бы ть определена через относительное растяж ение Л111 (постоянная ромбоэдриче
ской магнитострикции) и Л001 (постоянная тетрагональной магнитострикции) вдоль 
направлений [111] и [001] соответственно, следую щ им образом [5]:

51 _  3 

То 2 001
a "i P i ~  о ) 3Ai 11 (сдау/Ф/Зг +  адад/Зг/Зз +  ауад/Ф/Зз)

„ i=1
(2)

где аг и вг -  направляю щ ие косинусы намагниченности (M ) и напряж ения (S) от
носительно одной и той ж е кристаллограф ической оси. Н аправляю щ ие косинусы на
магниченности определяю тся как а 1 =  sin вм cos ^ м , а 2 =  sin вм sin ^ м , а 3 =  cos вм , 

и напряж ения в 1 =  sin eS cos ^ S , в 2 =  sin eS sin , в 3 =  cos eS .
О ценить ромбоэдрическую  м агнитострикцию  Л111 мож но в соответствии с вы ра

жением (1) путем  определения 5 l/ l0 при повороте вектора намагниченности от оси 
[111] к оси [112] при напряжении, приложенном вдоль направления [111]. Н а рис. 1 
показаны  углы  ip и в, определяю щ ие направления намагниченности и напряжения. 
Ромбоэдрическая м агнитострикция вы раж ается следую щ им соотношением:

Л 1 1 1

2 (  5l 5l

з W n*~ Т (3)
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Рис. 1 . У гл ы  ^ и в , определяю щ ие направление вектора намагниченности вдоль осей 
[111] (^ , в )̂ и [112] (<̂ , в г). Н апряжение параллельно оси [111]

Величины  —  |ш  и —  |ц2 определяю тся в соответствии с соотнош ением (2):
l 0 l 0

61 \ - X“H i l l  —  Л 111 
l 0

(32 =  /?3 =  1 / л/з, «1 =  012 =  « 3  =  1/ (4)1

81
к 1112 — А т ^ 1  —  в 2 —  @3 а з  — -2 / (5)

Энергия магнитокристаллической анизотропии определяется как разность энер
гий с ориентацией спинов вдоль направлений [u v w ] и Е мин в соответствии с уравне
нием

Е МКА E [uvw ] Е мин) (6)

где Е мин -  энергия системы  с наиболее стабильной ориентацией спинов. Д л я  опре
деления Е мка были вычислены энергии системы в направлениях [111] и [112] в за
висимости от м алы х искаж ений £ при постоянном объеме. П остоянную  ромбоэдриче
ской м агнитострикции А111 в рам ках теории ф ункционала плотности непосредственно 
можно р ассчитать с помощ ью следую щ его вы раж ения [4]:

А 1 1 1

2 (ЗЕмкл/йе 

3d2E nojlHJ d 2£
Ъ2
С44

(7)

-Ь2 —
2 8 Е м к а

W  de ' (8)

Энергия кристаллической реш етки при постоянном объеме м ож ет бы ть разлож е
на в ряд по степеням м алы х деф орм аций £

6

Еп
Vo

. (V, е) — Е полн. (Vo, 0) +  Vo Gi£i +  —  CijSiSj + о (£3) ,
i=1

(9)
i,j=1
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где Cij -  упругие константы , Е полн. (V0, 0) -  полная энергия недеф ормированной ре
ш етки объем а V 0, ei и a i -  тензоры  деф орм ации и напряж ения соответственно.

Д л я  расчета объемного модуля B  =  (С ц  +  2 C 12)/3 и модулей C ' =  (С ц  — C 12)/2 
и С 44 были использованы  изотропный, орторомбический и моноклинный тензоры 
деф орм ации D i (е), представленны е ниже, с ш агом деф орм ации 1%  в диапазоне 
- 3 %  <  5 <  3%.

D  i(e)

5 0 0 \
0 5 0 , D 2 (е)
0 0 5

5 
0

V0

0
5

0

0
0
42

1 - 62 /
D s(e)

/  52

1 -  52
5

0

5 0 \

0 0
0 0

У п р уги е константы  были определены путем  аппроксимации изменения полной энер
гии А Е  полиномами второго и четвертого порядков в соответствии со следую щ ими 
уравнениями:

А Е  =  +  О  (44) , (10)

А Е  =  2V 0 C 52 +  O  (54) , (11)

А Е  =  2 VOC4 4 5 2 +  O  (54) . (12)

Р асчеты  всех необходимых характери сти к были выполнены в рам ках тео
рии ф ункционала плотности, реализованной в программном пакете V A S P  [6, 7]. 
Обменно-корреляционное взаимодействие учи ты валось в приближении обобщенно
го градиента в ф орм улировке П ердью , Б ур к а  и Э рнзерхоф а (Perdew, Burke and 
Ernzerhof) [8]. Электрон-ионное взаимодействие описы валось методом проекционно- 
присоединенных волн (projector-augmented wave, PA W ) [7] со следую щ ей валентной 
конф игурацией атомов: Fe(3p63d74 s1) и G a(3 d 104s24p1). Величина отсечения энергии 
плоских волн составляла 400 эВ. Д л я  интегрирования по зоне Б риллю эна использо
валась сетка М онхорст -  П ака [9] размером 8 х  8 х  8 k-точек.

В  недавней работе [10] было проведено исследование из первы х принципов свойств 
пяти стр ук тур н ы х состояний A2, D03, B2, L 1 2 и D 019 сплавов F e100-xG a x (x =  0 — 
31, 25 ат.% ). П олученная зависим ость разности энергий кристаллических стр ук тур  
от концентрации атом ов G a  показала, что наиболее устойчивы м и являю тся ф азы  A2, 
D03 и L 1 2. Ф аза  A2 энергетически вы годна в области 0 <  x  <  6, 25 ат.%  в то время 
как состояние D03 устойчиво в диапазоне 6, 25 <  x  <  21,8 75  ат.%  и ф аза L 1 2 обладает 
наименьш ей энергией в области концентрации атом ов G a  21, 875 <  x  <  3 1,2 5  ат.%.

В  данной работе рассм отрены  следую щ ие устойчивы е структур н ы е состояния: A2 
(пространственная группа симметрии Im3m  № 229, со стр ук тур ой  типа a-Fe) со сл у
чайно распределенны ми атомами Fe и Ga; D03 (пространственная группа симметрии 
Fm 3m  № 225, со стр ук тур ой  типа B iF 3) с частично или полностью  упорядоченными 
атом ам и Fe и G a; L 1 2 (пространственная группа симметрии P m 3 m  № 221, со стр у к 
турой типа C u 3A u) с частично или полностью  упорядоченны ми атом ам и Fe и G a.

М оделирование было выполнено для 32-х атом ны х суперъячеек. Различны е кон
центрационные конф игурации задавались путем  замещ ения атом ов одного сорта д р у 
гим, при этом  замена одного атом а F e/G a соответствует изменению концентрации 
3 ,12 5  ат.% . Расчетны е суперъячейки показаны  на рис. 2.
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Рис. 2 . Расчетны е 32-атомные суперячейки Fe24G a 8 (соответствует сплаву Fe75G a 25) 
с кристаллическим и структурам и: а) A 2, б) D03 и в) L 1 2 и соответствую щ ие им 
элементарные ячейки. С уперячейки получены  транслированием элементарных ячеек 
вдоль кри сталлограф ических осей в соответствии с формулами: 4 х  2 х  2 для ф азы  
A 2 и 2 х  2 х  2 для ф аз D03 и L 1 2

2. Результаты  м оделирования
На рис. 3 представлены  результаты  исследования энергии м агнитокристалличе

ской анизотропии Е МКА кристаллических стр ук тур  A 2, D03 и L 1 2 в зависимости от 
степени м алы х деф орм аций е в сплавах Fe100-xG a x .

Видно, что в ф азе A 2 для чистого ж елеза (a-Fe, объемно-центрированная к у 
бическая реш етка) наблю дается увеличение Е МКА с увеличением степени искаж е
ния, и происходит смена знака с отрицательного на полож ительны й. В дальнейш ем, 
с увеличением концентрации атом ов G a  в кристаллических стр у к тур а х  вплоть до 
x =  28 ,125 ат.%  энергия магнитокристаллической анизотропии характеризуется от
рицательны м  наклоном. В диапазоне концентраций 3 ,12 5  <  x  <  12, 5 ат.%  и при 
x  =  18, 75 ат.%  Е мка для стр ук тур  A 2 и D03 является положительной. В области 
значений 21,8 75  <  x  <  28 ,125 ат.%  и при x  =  15,6 25 ат.%  Е МКА меняет знак с 
полож ительного на отрицательны й при е >  1% .

На рис. 4 а) приведены результаты  расчетов ромбоэдрической м агнитострикции 
А111 в зависимости от концентрации атом ов G a. В диапазоне 0 <  x  <  12, 5 ат.%  А111 
ум еньш ается с увеличением содерж ания атом ов G a, достигая минимума при x  =  12, 5 
ат.% . При содержании G a  более 12, 5 ат.%  в сплавах Fe100-xG a x наблю дается уве
личение ромбоэдрической м агнитострикции в кристаллической стр ук тур е D03. Д л я 
стр ук тур ы  L 1 2 м агнитострикция А111 такж е увеличивается. В сплаве Fe71,875G a 28,125 
А111 принимает полож ительное значение. Д л я  сравнения на рис. 4 а) приведены экспе
риментальны е значения А111, взяты е из работы  [2]. М ож но отм етить хорош ее согласие 
полученны х теоретических значений для ф азы  D03 с экспериментальными данными.

Полученные значения модуля упругости  C 44, представленны е на рисунке 4 б) хо
рош о согласую тся с экспериментом при концентрации атом ов G a  x  >  12, 5 ат.% . Име
ющиеся различия м огут бы ть объяснены  тем ф актом , что вычисления вы полнялись 
при T  =  0 K , в то время как экспериментальные значения получены  при комнатной
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Рис. 3 . Зависим ость энергии м агнитокристаллической анизотропии Е мка от степени 
м алы х деф орм аций е в сплавах Feioo- x G a x для кристаллических структур : а) A2, 
б) D03 и в) L 1 2

тем пературе. К ром е того, экспериментальные образцы  м огут бы ть многофазными, в 
то время как расчеты  выполнены для случая одноф азны х монокристаллов.

Заклю чение
В  настоящ ей работе проведено моделирование из первы х принципов ромбоэдри

ческой м агнитострикции в сплавах F e100-xG a x (0 <  x  <  28,125) для кристаллических 
стр у к тур  A2, D03 и L 1 2. П оказано, что зависим ость Е мка (е) имеет отрицательны й 
наклон в диапазоне концентраций 3 ,12 5  <  x  <  25 ат.%  и дости гает м аксим ального 
значения в ф азе D03 при x  =  12, 5 а т .% и  е =  - 2 % . Рассчитанны е значения модуля 
упругости  имею т хорош ее согласие с экспериментальными данны ми для сплавов с 
содержанием G a  x  >  12, 5 ат.% . П остоянная ромбоэдрической м агнитострикции Л111 

в диапазоне 3 ,12 5  <  x  <  25 ат.%  имеет отрицательны е значения. При концентрации 
атом ов G a  x  =  12, 5 ат.%  ромбоэдрическая м агнитострикция дости гает максимально-
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Рис. 4 . Зависим ость а) ромбоэдрической м агнитострикции и б) модуля упругости  
сплавов Feioo- x G a x дл я кристаллических стр у к тур  A2, D03 и L 1 2 от концентрации 
атом ов G a

го (по модулю) значения. В  ф азе L 1 2 при x  =  28 ,125 ат.%  А111 становится полож и
тельной. В  ф азе D03, полученные значения м агнитострикции хорош о согласую тся с 
экспериментальными данными

Работа проводилась при финансовой поддержке Российского научного фонда, 
гранты № 18-12-00283 (расчеты модулей упругости), № 17-72-20022 (расчеты ром
боэдрической магнитострикции).
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M S C  6 5 Z 0 5  D O I :  1 0 .1 4 5 2 9 / m m p 1 9 0 2 1 4

M O D E L L I N G  O F  R H O M B O H E D R A L  M A G N E T O S T R I C T I O N
I N  F e - G a  A L L O Y S

M .V . M a tyu n ina 1, M .A . Zagrebin,1,2, V .V . Sokolovskiy1, V .D . B u ch eln ikov 1
1 C helyabinsk S tate  University, C helyabinsk, Russian Federation
2South U ral S tate University, C helyabinsk, Russian Federation
E-m ails: m atunins.fam @ m ail.ru, m iczag@ m ail.ru, vsokolovsky84@ m ail.ru, buche@ csu.ru

The paper presents the results of modelling of rhombohedral magnetostriction for Fe- 
Ga alloys in the cubic crystal structures. The results are obtained with the help of the 
theory of density functional. We show that the energy of magnetic crystalline anisotropy is 
a decreasing function of the small deformation in the concentration range from 3,125 to 25 
at.%. Magnetic crystalline anisotropy changes the sign, if the deformation is more than 1% 
for alloys with Ga 15,625, 21,875 and 25 at.%. Rhombohedral magnetostriction constant 
agrees well with the experiment results for alloys with Ga concentration at 12,5 -  18,75 
at.%.

Keywords: magnetocrystalline anisotropy energy; ab intio calculations; rhobohedral 
magnetostriction.
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