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relacje dyspersji fononów w relacje dyspersji fononów w αα--MnAsMnAs
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MnAs: analiza miękkiego drganiaMnAs: analiza miękkiego drgania
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MnAs: sprzężenie momentu magnetycznego z miękkim drganiemMnAs: sprzężenie momentu magnetycznego z miękkim drganiem
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zmiany objętości
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MnAs jest metalem

(w metalach: magnetyzm pasmowy z momentem 
magnetycznym zależnym od lokalnego potencjału)
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Wniosek2:  istnieje bardzo silne sprzężenie pomiędzy momentem magnetycznym 
           a miękkim drganiem

ω
  
(T

H
z)

8

7

6

5

4

3

2

1

0

 Г                K       H                   Г              M       L               A       Г

k

ω
  
(T

H
z)

8

7

6

5

4

3

2

1

0

-1

-2

-3

 Г                K       H                   Г              M       L               A       Г

k

2.75 μB

2.50 μB

2.00 μB

V (Å3)
66.68
64.13
62.46
60.99

MnAs: sprzężenie momentu magnetycznego z miękkim drganiemMnAs: sprzężenie momentu magnetycznego z miękkim drganiem

zmiany objętości

ωsoft(V), m(V) ωsoft(m)

zmiany całkowitego momentu magn.



NZ33, Zakład Komputerowych Badań Materiałów                              WARSZTATY MODELOWANIA W NANOFIZYCE, 29 maja 2017

MnAs: kondensacja miękkiego modu i kolaps objętościMnAs: kondensacja miękkiego modu i kolaps objętości
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MnAs: kondensacja miękkiego modu i kolaps objętościMnAs: kondensacja miękkiego modu i kolaps objętości
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+ deformacja esoft

+ rozporządkowanie momentów
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— FM
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Wniosek3:  magnetyczne rozporządkowanie prowadzi do kolapsu objętości 
         i stabilizacji struktury rombowej przez kondensację miękkiego modu

MnAs: kondensacja miękkiego modu i kolaps objętościMnAs: kondensacja miękkiego modu i kolaps objętości

sym. heksagonalna, FM, V = 60.99 Å3

sym. rombowa, AFM, V = 57.06 Å3

kolaps
objętości
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dziękuję za uwagę !


