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Проведены исследования влияния атомного разупорядочения на поведение магнитных, электрических
и оптических свойств сплава Pt74.1Fe25.9, близкого к стехиометрическому составу Pt3Fe. Показано, что в
результате интенсивной пластической деформации кручением под высоким давлением сплав переходит из
антиферро- (TN = 164K) в ферромагнитное (TC ∼ 400K) состояние. При этом остаточное сопротивление
увеличивается более чем в 2 раза, а термоэдс изменяет знак с положительного на отрицательный.
Результаты исследований оптической проводимости согласуются в области межзонных переходов с ранее
проведенными расчетами электронных спектров атомно-упорядоченного и разупорядоченного сплавов Pt3Fe,
а в инфракрасной области с полученными данными по электрическим свойствам.

Работа выполнена по плану РАН (гранты № 01.2.006 13395 и 01.2.006 13392) и при частичной финансовой
поддержке фонда науки и образования „ИНТЕЛС“ (соглашение Г-61-08-02, проект Г-04-08) одного из
авторов А.В.К.

1. Введение

Сплавы вблизи стехиометрического состава Pt3Fe
(в интервале 24.5−38.4 at.%Fe), полученные обычным
способом (путем сплавления исходных компонент), име-
ют упорядоченную гранецентрированную кубическую
(ГЦК) решетку типа Cu3Au (L12) [1]. Согласно ней-
тронографическим данным (см., например [2] и лите-
ратуру в ней), атомы Fe, расположенные в верши-
нах ГЦК-элементарных ячеек, обладают локализован-
ным моментом μFe = 3.2μB. При температуре ниже
точки Нееля TN ∼ 170K они упорядочены в простую
антиферромагнитную (АФ) (двухподрешеточную, шах-
матную) полностью компенсированную структуру. Маг-
нитный момент атомов Pt с учетом ошибки экспери-
мента можно считать нулевым. Согласно [3,4], полное
разупорядочение данных сплавов достигается только
при измельчении образцов в порошок с размерами
≤ 50 nm или в результате их пластической деформа-
ции. При этом ГЦК-структура сплавов сохраняется, а
упорядочение магнитных моментов становится ферро-
магнитным (ФМ) [4]. Подробные исследования влияния
атомного разупорядочения на поведение других харак-
теристик рассматриваемых сплавов в настоящее время
отсутствуют.

В настоящей работе анализируются изменения маг-
нитных, электрических (электросопротивления и тер-
моэдс) и оптических свойств атомно-упорядоченного
сплава, содержащего 25.9 at.%Fe и 74.1 at.%Pt, в ре-
зультате интенсивной пластической деформации кру-
чением образцов под давлением P = 5GPa в нако-
вальнях Бриджмена. Последующий микроструктурный
анализ на сканирующем электронном микроскопе вы-

сокого разрешения Quanta-200 с системой Pegasus по-
казал, что размеры зерен и субзерен в пластически
деформированных образцах составляют ∼ 10−100 nm.1
Рентгеноструктурные исследования монокристалличе-
ского, а затем пластически деформированного сплава
Pt74.1Fe25.9 на дифрактометре Дрон-УМ-1 с CuKα-излу-
чением (0.15405 nm) подтверждают это вывод. Как вид-
но из рис. 1, после пластической деформации период
трансляции ГЦК-решетки сплава незначительно умень-
шается от 0.3872 до 0.3870 nm. Наличие заметного
уширения линий и отсутствие на рентгенограммах пла-
стически деформированного образца сверхструктурных
линий (100) и (110) свидетельствует, во-первых, о его
атомном разупорядочении и, во-вторых, об измельче-
нии кристаллитов до 30 nm (при оценке по уширению
линий типа (111)) и до 36 nm (по уширению линии
типа (200)).
Измерения электросопротивления ρ проводили че-

тырехконтактным методом при температурах от 2
до 900K. Абсолютную дифференциальную термоэдс S
определяли в интервале 80 ≤ T ≤ 350K. Магнитные
свойства исследовали с помощью СКВИД-магнито-
метра MPMS-5XL при H ≤ 4MA/m в интервале
2 ≤ T ≤ 400K. Оптическую проводимость σ изучали
при комнатной температуре. Спектры σ (E) определя-
ли из значений оптических постоянных (показателей
преломления и поглощения), измеренных эллипсомет-
рическим методом в интервале длин волн 0.22−15μm
(0.082−5.64 eV).

1 Авторы благодарны Д.В. Гундерову (УГАТУ, г. Уфа) за осуществле-
ние интенсивной пластической деформации образцов и Н.В. Никола-
евой (Отдел электронной микроскопии ИФМ УрО РАН, г. Екатерин-
бург) за проведение их микроструктурного анализа.
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Рис. 1. Рентгенограммы, полученные на пластически дефор-
мированном (1) и произвольно ориентированном монокристал-
лическом (2) образцах сплава Pt74.1Fe25.9. Указаны индексы
структурных и сверхструктурных рефлексов.

2. Магнитные свойства

Измерения магнитных свойств сплава Pt4.1Fe25.9, близ-
кого по составу к стехиометрическому Pt3Fe, показыва-
ют (рис. 2), что в результате интенсивной пластической
деформации сплава происходит переход от антиферро-
к ферромагнитному упорядочению магнитных моментов
атомов Fe. В упорядоченном АФ-сплаве при T > TN

(в данном случае T = 164K) намагниченность является
линейной функцией магнитного поля, а ее температур-
ная зависимость подчиняется закону Кюри−Вейсса

M(T, H) = C(H)/(T−θP). (1)

Отсюда следуют значения эффективного момента
μeff = 5.4μB/cell и парамагнитной температуры Кюри
θP = 61K. Большая величина μeff по сравнению со значе-
нием спонтанного момента μS , определенного нейтроно-
графическим способом при T � TN , указывает на то, что
магнетизм в данном случае имеет спин-флуктационную
природу. Сильное отличие величины θP от значения
TN можно объяснить наличием в исследованном об-
разце ФМ-обменных связей наряду с антиферромаг-
нитными. Ферромагнитная составляющая в законе (1)
может возникнуть из-за присутствия в сплаве заро-
дышей второй ФМ-фазы. На существование последней
указывает наличие слабого спонтанного момента, о чем
свидетельствует вид полевой зависимости M(H) при
T = 2K� TN (рис. 2, b). Появление спонтанного момен-
та в антиферромагнетике Pt74.1Fe25.9 можно связать с

избыточным по сравнению со стехиометрическим содер-
жанием атомов Fe. Кроме того, в исследованном сплаве,
атомно-упорядоченном по типу Cu3Au, присутствуют
антифазные домены, на границах которых атомы Fe вза-
имодействуют между собой „напрямую“, что приводит
к появлению ферромагнитных связей, конкурирующих
с антиферромагнитными, которые реализуются через
атомы Pt в объеме кристаллитов.
Как видно из рис. 2, в пластическом деформирован-

ном атомно-разупорядоченном наноструктурном сплаве
зависимости M(H) в исследованном интервале темпе-
ратур имеют характер, типичный для ферромагнетиков.
Спонтанный момент при увеличении температуры от 2
до 300K уменьшается от 3.5 до 2.5μB. Температура
Кюри расположена вблизи 400K. Наблюдаемое при
интенсивной пластической деформации изменение типа
магнитного порядка в сплавах вблизи стехиометриче-
ского состава Pt3Fe можно объяснить значительным

Рис. 2. Магнитные свойства сплава Pt74.1Fe25.9 в атомно-
упорядоченном состоянии (темные символы) и в разупоря-
доченном наноструктурном состоянии после пластической де-
формации (светлые символы). a) Зависимость удельной намаг-
ниченности от напряженности магнитного поля при T = 2K
(треугольники) и 300K (кружки). b) Температурные зависимо-
сти удальной намагниченности, измеренные в магнитном поле
H = 1MA/m. Сплошная кривая — результаты обработки экс-
периментальных данных для антиферромагнитного сплава при
T > TN = 164K согласно закону Кюри−Вейсса (1). Стрелки
указывают оси координат.
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(в 10 раз) измельчением их зеренно/субзеренной струк-
туры, что подтверждают результаты микроструктурного
анализа и рентгенографических исследований. Появле-
ние большого количества межзеренных границ между
нанозернами приводит к существенному увеличению
числа пар атомов Fe, расположенных на более близком
расстоянии друг от друга по сравнению с теми, что
находятся в объеме атомно-упорядоченных кристалли-
тов. Вследствие этого суммарное положительное об-
менное взаимодействие между близко расположенными
атомами Fe на межзеренных и антифазных границах
становится больше, чем обмен отрицательного знака
через атомы Pt внутри кристаллитов.

3. Электрические свойства

Изменение электрических свойств вследствие пла-
стической деформации сплава Pt74.1Fe25.9 показано на
рис. 3. Видно, что наноструктуризация при интенсив-
ной пластической деформации образцов приводит к
возрастанию остаточного сопротивления от ρ0 = 21.9
до 56.6μ� · cm, что естественно связать с появлением
дополнительного рассеяния электронов на статических
неоднородностях — межзеренных границах, возникаю-
щих при интенсивной пластической деформации. Это
дополнительная составляющая ρ(T ) практически исче-
зает при нагреве в интервале температур 600−800K из-
за отжига дефектов, перестройки зеренной структуры,
сопровождающейся их ростом, и атомного упорядочения
сплава.
В области низких температур T ≤ 0.1θD , где

θD = 260K — температура Дебая Pt5Fe [5], сопротив-
ление атомно-упорядоченного и пластически деформи-
рованного разупорядоченного сплавов наиболее точно
описывается линейно-квадратичной функцией

ρ(T ) = ρ0 + aT + bT 2. (2)

Учет других членов разложения, более высоких сте-
пеней, в частности, прпопорциональных T 3 или T 5,
которые могут быть обусловлены механизмом электрон-
фононного рассеяния, не дает физически разумных ре-
зультатов.
Квадратичный по температуре член в (2) естественно

объясняется механизмом электрон-электронного
рассеяния носителей тока. Однако достаточно
большие значения этого вклада (коэффициент b =
= 3.14 · 10−4 μ� · cm/K2 для упорядоченного
и 3.89 · 10−4 μ� · cm/K2 для разупорядоченного спла-
вов) показывают, что в данном случае этот механизм
усиливается из-за присутствия на уровне Ферми двух ти-
пов s - и d-носителей тока [6]. При этом увеличение коэф-
фициента b может происходить как без участия переско-
ков электронов из s - в d-зону, так и за счет моттовского
механизма (s−d)-рассеяния. В первом случае коэффици-
ент b определяется отношением скоростей легких s - к
тяжелым d-носителям тока, а во втором — плотностью

Рис. 3. Электрические свойства атомно-упорядоченного (1) и
пластически деформированного наноструктурного (2) сплава
Pt74.1Fe25.9. a — электросопротивление, b — термоэдс.

состояний в d-зоне. В любом случае незначительное
подрастание коэффициента b при интенсивной пластиче-
ской деформации образцов указывает на соответствую-
щее увеличение плотности состояний на уровне Ферми
вследствие перестройки зонной структуры сплавов.
Наиболее сложно понять природу линейного по

температуре члена в (2). При этом необходимо
учитывать, что, во-первых, низкотемпературное
сопротивление слабо изменяется в магнитном
поле (величина �ρ/ρ ∼ 0.01%), а во-вторых, при
пластической деформации существенно изменяется не
только величина, но и знак коэффициента a . В атомно-
упорядоченном АФ-состоянии коэффициент a =
= −3.6 · 10−2 μ� · cm/K, а в разупорядоченном
ФМ-состоянии a = 0.88 · 10−12 μ� · cm/K. Согласно [7],
в магнитоупорядоченных сплавах линейная по
температуре составляющая ρ(T ) может присутствовать
из-за механизма рассеяния электронов проводимости
на спиновых волнах. В этом случае величина и знак
коэффициента a зависят от вида закона дисперсии элек-
тронов проводимости. Очевидно также, что низкотем-
пературное поведение сопротивления в какой-то мере
определяется рассеянием электронов проводимости на
атомах, туннелирующих в двухминимумном потенциале,
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который возникает из-за атомного беспорядка в сплаве
(структурный аналог эффекта Кондо).
Как видно из рис. 3, a, при увеличении температуры

зависимости ρ(T ) имеют вид, характерный для маг-
нетиков. В исходно упорядоченном сплаве на темпе-
ратурной зависимости сопротивления в точке Нееля
TN = 164K наблюдается излом, обычный для фазовых
переходов второго рода. Переход в ферромагнитное
состояние при TC ∼ 400K на кривой ρ(T ) образцов,
подвергнутых интенсивной пластической деформации,
отмечается менее выраженной аномалией, чем переход
в АФ-состояние упорядоченного сплава. В парамаг-
нитном состоянии наклон кривой ρ(T ) уменьшается
из-за выхода магнитной составляющей в насыщение при
T ≥ [TN и TC ]. Выше точек магнитного упорядочения
вплоть до температуры начала атомного упорядочения
(T0 ∼ 600K) зависимость ρ(T ) обусловлена в основном
электрон-фононным рассеянием носителей тока и близ-
ка к линейной функции. При T ≥ T0 сопротивление пла-
стически деформированного образца резко уменьшается
и становится практически одинаковым с ρ(T ) атомно-
упорядоченного сплава.
Термоэдс в атомно-упорядоченном сплаве имеет

обычный для антиферромагнетика вид (рис. 3, b).
В магнитно-упорядоченном состоянии поведение S(T ) в
основном определяется процессом формирования щели
в электронном спектре из-за АФ-упорядочения спла-
ва [8]. Выше TN термоэдс носит диффузионный харак-
тер и является линейной функцией температуры [9].
Наложение „щелевой“ и диффузионной составляющих
термоэдс приводит к появлению минимума на кри-
вой S(T ) вблизи точки Нееля. В результате интенсив-
ной пластической деформации образцов этот минимум,
как и TN , исчезает, при этом термоэдс изменяет знак
с положительного на отрицательный. Поведение S(T )
при T ≤ TC определяется в основном раздвижкой под-
полос со спинами электронов, направленных вдоль и
против вектора намагниченности ФМ-упорядоченного
сплава [9].
Следует отметить, что в парамагнитном состоянии

(при T > TN и TC), где термоэдс носит чисто диф-
фузионный характер, зависимости S(T ) исследованного
сплава в атомно-упорядоченном и разупорядоченном
состояниях становятся линейными функциями и имеют
разные знаки. Используя приближение с двумя носите-
лями тока (электроны e и дырки d), имеющими раз-
ные подвижности, концентрации и параметры рассеяния
(μe и μd , ne и nd, re и rd соответственно), выражение
для диффузионной термоэдс можно записать в виде [10]

Sd = −kB/e(μenere − μdndrd)/(μene + μdnd), (3)

где kB и e — мировые константы. Из выражения (3) и
результатов измерений термоэдс следует, что в атомно-
упорядоченном сплаве определяющими носителями яв-
ляются электроны, а в разупорядоченном — дырки.

4. Оптические свойства

Локальные изменения в электронной структуре ан-
тиферромагнитного сплава Pt74.1Fe25.9, возникающие в
результате его интенсивной пластической деформа-
ции, проявляются также при исследовании оптических
свойств. Энергетические зависимости оптической про-
водимости σ (ω) = nkω/2π (n и k — показатели пре-
ломления и поглощения, ω = E/� — частота световой
волны) — наиболее чувствительного спектрального па-
раметра, характеризующего интенсивность и частотную
зависимость электронных возбуждений под действием
света, — в исходно упорядоченном и разупорядоченном
состояниях представлены на рис. 4. Видно, что в обоих
случаях при низких частотах (инфракрасная область)
дисперсия σ ∼ ω−2 соответствует друдевскому типу,
характерному для внутриполосного ускорения носите-
лей тока электромагнитным полем. С ростом частоты
(видимый и ультрафиолетовый диапазоны) структуры в
энергетической зависимости оптической проводимости
формируются квантовым поглощением света. В этом ин-
тервале энергий поведение σ (E) определяется реальным
строением зонного спектра и зависит от вероятностей
межзонных переходов электронов.
При сравнении зависимостей σ (E), полученных для

упорядоченного и пластически деформированного
разупорядоченного сплавов Pt74.1Fe25.9, на фоне
определенного сходства кривых можно зафиксировать
особенности, характерные для конкретного структур-
ного состояния. Так, спектр межзонной оптической
проводимости упорядоченного антиферромагнитного
сплава, находящегося при комнатной температуре в
парамагнитном состоянии (рис. 4, a), состоит из двух
широких максимумов при энергиях фотонов 1.7 и 3.9 eV
соответственно. Разупорядочение сплава и переход его
в ФМ-состояние (рис. 4, b) приводит к трансформации
спектрального профиля σ (E) таким образом, что он ха-
рактеризуется одним интенсивным максимумом 1.5 eV и
тремя „плечами“ на высокоэнергетическом спаде поло-
сы поглощения в интервалах: 1.8−2.2, 2.8−3.4 и 4−5 eV.
Наблюдаемые изменения в дисперсионной зависимости
межзонной проводимости в результате интенсивной
пластической деформации образца, сопровождающейся
магнитным переходом АФ→ ФМ, естественно связать с
модификацией структуры энергетических зон Pt74.1Fe25.9
в интервале нескольких электронвольт до уровня Ферми.
Объяснить природу этих изменений можно на основе

вычислений зонного спектра E(k). Спин-поляризованные
электронные структуры и плотности состояний фер-
ромагнитного Pt3Fe рассчитаны в работах [11,12], а в
антиферромагнитной и парамагнитной фазах эти пара-
метры, проявившие значительное сходство, получены
в [11,13]. Согласно этим расчетам, энергетические зоны
во всех магнитных состояниях сплава характеризуются
ниже уровня Ферми широкой (∼ 7 eV) многопиковой
полосой в плотности электронных состояний n(E),
формируемых 3d-электронами Fe и 5d-электронами Pt
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Рис. 4. Спектры оптической проводимости сплава Pt74.1Fe25.9 в
упорядоченном (a) и разупорядоченном наноструктурном (b)
состояниях. Сплошные кривые — теоретический расчет (в про-
извольных единицах), штриховые кривые — друдевский вклад.
На вставках показаны плотности электронных состояний n(E)
по данным [11], на основе которых проведены расчеты σ (E).

(соответствующие зависимости n(E) представлены на
вставках рис. 4). При переходе в ФМ-фазу структура
этой полосы, определяемая количеством и интенсивно-
стью пиков на кривой σ (E) (их число выросло при
АФ→ ФМ-превращении с трех до пяти), существенно
изменяется. Выше EF интенсивный пик при 0.5 eV,
обусловленный 3d-электронами Fe, сохраняется во всех
магнитных состояниях. При учете того, что взаимоза-
висимость между плотностью состояний и межзонной
оптической проводимостью выражается интегральной
функцией на основе свертки n(E) ниже и выше EF,
были сделаны соответствующие расчеты межзонной со-
ставляющей σ (E) для АФ- и ФМ-состояний на базе ре-
зультатов работы [11]. Вычисления носят качественный
характер, так как проведены в первом приближении при
условии равной вероятности всех прямых и непрямых
(с участием фононов) межзонных переходов.
Результаты расчета, приведенные на рис. 4 в про-

извольных единицах, показывают, что при переходе
АФ→ ФМ в Pt3Fe частотная зависимость межзонной
оптической проводимости претерпевает заметные изме-
нения. При этом спектральный профиль σ (E), состо-

ящий в АФ-состоянии сплава из двух широких мак-
симумов, в ФМ-фазе преобразуется в структуру из
четырех более узких пиков, локализация которых не
совсем совпадает с полученными экспериментальными
данными. Тем не менее характер перестройки спектра
поглощения при магнитном превращении в целом со-
гласуется со спектром, экспериментально определенным
для изучаемого сплава. Это свидетельствует о том, что
зонные расчеты [11–13] адекватно отражают сопутству-
ющие изменения в спектральных свойствах рассматрива-
емых сплавов. Следует отметить, что экспериментально
определенная энергетическая зависимость оптической
проводимости упорядоченного сплава в парамагнитном
состоянии достаточно хорошо воспроизводится соответ-
ствующей расчетной кривой σ (E), полученной согласно
зонным расчетам сплава Pt3Fe в АФ-состоянии. Это
указывает на слабое изменение электронной зонной
структуры в области межзонных переходов при переходе
через точку Нееля в атомно-упорядоченных сплавах,
близких к стехиометрическому составу.

Измерения оптических свойств сплава Pt74.1Fe25.9 в
инфракрасной области спектра, где влияние межзонных
переходов на диэлектрические функции отсутствует,
позволяют вычислить по значениям оптических посто-
янных плазменную � и релаксационную γ частоты
электронов проводимости [14]. Величина γ = τ −1 (τ —
время свободного пробега электронов проводимости)
определяет эффективный вклад всех видов рассеяния
электронов при их возбуждении полем световой волны,
а параметр �2 пропорционален плотности электронных
состояний на уровне Ферми. В результате интенсивной
пластической деформации сплава (переход АФ→ ФМ)
налюдается рост γ (с 2.1 · 1014 до 2.4 · 1014 s−1), что
качественно коррелирует с увеличением сопротивления
при комнатной температуре (рис. 3, a). Соответственно
изменение величины �2 примерно на 20% (с 36.2 · 1030
до 43.3 · 1030 s−2) свидетельствует о возрастании n(EF)
при данном структурном и магнитном превращениях.

5. Заключение

Таким образом, проведенные исследования показы-
вают, что под воздействием интенсивной пластической
деформации антиферромагнитные (TN ∼ 170K) спла-
вы вблизи стехиометрического состава Pt3Fe перехо-
дят в ферромагнитное наноструктурное состояние с
TC ∼ 400K. Результаты измерений электросопротивле-
ния, термоэдс и оптических свойств свидетельствуют о
том, что атомное разупорядочение и наноструктуриза-
ция рассматриваемых сплавов приводят не только к уси-
лению механизмов рассеяния тока, но и к существенной
перестройке их электронной зонной структуры во всем
исследованном интервале энергий (до E = 6 eV).
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