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L

uMn=0.11305
uSi=0.4044

4(a) :
R1(u,u,u) ; 
R2 (0.5+u, 0.5-u, -u) ; 
R3 (-u, 0.5+u, 0.5-u) ; 
R4 (0.5-u, -u, 0.5+u)

B20

Структуры MnSi, FeSi, их твердых растворов и допированых аналогов 

имеют пространственную группу P213 и  принадлежат к структурному типу В20

R

uMn=0.88704
uSi=0.5954

Структура В20



4(a) :
R1(u,u,u) ; 
R2 (0.5+u, 0.5-u, -u) ; 
R3 (-u, 0.5+u, 0.5-u) ; 
R4 (0.5-u, -u, 0.5+u)

Структура В20

P213



Гипотетический фазовый переход в терагональном кристалле

T>TCT>TC T<TCT<TC

v = (vx, vy, vz)v = (vx, vy, vz)
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Feq(T, P)= F(T, P, veq)

→→→→ veq

Предположения теории непрерывных переходов:

• Изменения v непрерывны в точке перехода ТС

• Свободная энергия F непрерывна и дифференцируема
во всем интервале изменений Т и Р

Возможно разложение F вблизи (ТС, РС, v0)

v=0 v0≠≠≠≠0
ТС

G0 Gd



Прафаза для структуры В20

B1
4(a) :
R1(u,u,u) ; 
R2 (0.5+u, 0.5-u, -u) ; 
R3 (-u, 0.5+u, 0.5-u) ; 
R4 (0.5-u, -u, 0.5+u)

P 213

u→0 4(a) :
R1(0,0,0) ; 
R2 (0.5, 0.5, 0) ; 
R3 (0, 0.5, 0.5) ; 
R4 (0.5, 0, 0.5)

Fm-3m

B20



4(a) :
R1(0,0,0) ; 
R2 (0.5, 0.5, 0) ; 
R3 (0, 0.5, 0.5) ; 
R4 (0.5, 0, 0.5)

Структурный фазовый переход В1- В20

Fm-3m(Z=1)





4(a) :
R1(0,0,0) ; 
R2 (0.5, 0.5, 0) ; 
R3 (0, 0.5, 0.5) ; 
R4 (0.5, 0, 0.5)

Структурный фазовый переход В1- В20
Fm-3m(1) – P213(4)

В1 – В20

Fm-3m(Z=1) – P213(Z=4)

Х-точка ГЦК зоны Бриллюэна

[3-лучевая звезда k(1)=(b1+b2)/2] 

Fm-3m(Z=1)



Fm-3m(Z=1) – P 213(Z=4)

Структурный фазовый переход В1- В20
Fm-3m(1) – P213(4)



4. Реконструктивные фазовые переходы
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Реконструктивные переходы
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Реконструктивный фазовый 
переход в гексагональном 

кристалле

φφφφ=ζζζζ1–ζζζζ2B1g

G0=P63/mmc

13mP

Gd=P3m1



Реконструктивные переходы
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Реконструктивный фазовый 
переход в гексагональном 

кристалле

φφφφ=ζζζζ1–ζζζζ2B1g

13mP

G0=P63/mmc G d=P3m1 Gd’=P6/mmm



Реконструктивные переходы
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Реконструктивный фазовый 
переход в гексагональном 

кристалле

φφφφ=ζζζζ1–ζζζζ2B1g

G0=P63/mmcGd=P3m1Gd’=P6/mmm

G0=P63/mmc G d=P3m1 Gd’=P6/mmm



Реконструктивные переходы

ФКС- 45 Райвола, 2011

Волны плотности
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Структура кристалла и механизм конкретного фазового перехода 
позволяют ограничить рассмотрение: 
а) одной подрешеткой [атомы в двухкратной позиции 2(с)], 
б) единственным вектором k=2p/c ⋅⋅⋅⋅[001]=c*, 
в) первыми гармониками ряда Фурье.
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ηηηη(ζζζζ)=ηηηη0 ⋅⋅⋅⋅Sin(c*ζζζζ)

24

π=c*c



Реконструктивные переходы
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Потенциал Ландау.
Фазовая диаграмма

φφφφ=ζζζζ1–ζζζζ2B1g
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Реконструктивные фазовые переходы

в структуре В1

ηηηη(u)=A⋅⋅⋅⋅sin(4ππππu)



Структурная киральность производных от В1

Rji=Rj-Ri



Rji=Rj-Ri

Ri=Ri
0+∆∆∆∆Ri

Структурная киральность и параметр порядка

Rji=Rj-Ri



Rji=Rj-Ri

Ri=Ri
0+∆∆∆∆Ri

Структурная киральность и параметр порядка

ηηηη(u)=A⋅⋅⋅⋅sin(4ππππu)



hS=U[111].(Rji×Rjk)hS=U[111].(Rji×Rjk)hS=U[111].(Rji×Rjk)



Билинейная связь : 
квазисобственные переходы

Приводимый ПП
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FL(ηηηη)FL(ηηηη) FL(ξξξξ)FL(ξξξξ) FINT (ηηηη,ξξξξ)FINT (ηηηη,ξξξξ)

FL(ηηηη,ξξξξ)=a1ηηηη 2+a2ηηηη 4+b1ξξξξ 2+b2ξξξξ 4+γγγγ1111ηξηξηξηξ +γγγγ2222ηηηη 2ξξξξ 2

0 : η η η η = ξ ξ ξ ξ = 0 ; I : η η η η = ξ ξ ξ ξ ≠≠≠≠ 0



Выводы:

• Знак структурной киральности hS определяется знаком

параметра порядка структурного фазового перехода.

• Структурная киральность hS имеет симметрию идентичную

симметрии hDM . Следствием этого факта является идентичный

отклик обоих параметров на внешние воздействия.

• Изменение знака структурной киральности должно (может)
вызывать изменение знака киральности магнитной.


