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17. Mn3Ptの電子状態と磁気相図

M n3P tは､simplecubicのcornerに P t原子､面心の位置にM n原子が位置

す る､単位格子中に 3つの磁性/イオンであるM nが存在す る磁性休である｡

この物賃は､ 2種類の反強磁性相 を持ち､ また､罵磁性相 での帯磁率は､ほとんど

子宝度変 化がないことが知 られている｡そこで､これらの性質 を説明す るために､常磁

性での電子状態 を､Self-consistentAPW法で計算 した｡

その結果 として得 られたエネルギー分散と状態密度 か ら､M nの 3d状態 とP tの

5d状態との問に強 いmixingが認め られた｡この ことか ら､M n-M n間に､ P I

原子を仲介 とした強 いexchan8eが期待で きる｡

この ことをふ まえ､11eisenber8mOdeI､分子場近似の範囲で､常磁性状態か らの

不安定性､絶対零度 でのエ ネルギー､有限温度では自由エネルギーを計算 し､磁気

相図を書いた｡その結果､実験 でみ られているような反強磁性 一反強磁性相転移は

十分説明 しうることがわか った｡ また､exchangeの大 きさを転移温度 から決め ると､

温度変化の少ない帯磁率 を得 ることがで き､その絶対値 も実験 と合 うことがわかった｡

同様 な計算を､M n3MC(M‥Ga,Zn)についても行な った｡

M n3MCは､M n3Ptの休心の位置に炭素原子が存在 している物質であ り､その

バ ン ド計算の結果か ら､M nの 3dヰ犬態 とMの d状態の間にmixingが~ないことがわか

っている｡ この ことは､M n3P tで考 えたようなM原子 を仲介 としたexchanSeは､

あまり期待できないのに対 し､ C原子を仲介 としたexchangeが期待される.また､強

磁性相 が規測 されていることか ら､最鞘はexchangeの符号は正でなければならない.

これ らを入れた計算を行なうと､実験 で岨測されているような磁気相転移は況明 し

うる｡

また､M n4Nの常磁性状態でのバン ド計算も行な った｡

その結果は､M nの d状態 とNの p状態の間にほとん どmixigは認め られず､その

ことか ら､ fccM nとよ く似たバ ン ドであることが期待される.実際､状態密度の

形状､M nの dバン ド幅 ともに fccM nのそれ らとよい一致 を示す ことがわかった｡

また､M n4Nにおいて､フ エル ミレベルは状態密度の ピーク近 くに来てお り､

fccM nでは､状態密度の谷の位置に来ており､この ことは､M n4Nでは強磁性､

fccM nでは反強磁性が出現するという実験結果とconsistentである｡
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