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Показано, что экспериментально обнаруженные особенности низкотемпературного поведения намаг-
ниченности во внешнем магнитном поле, ориентированном перпендикулярно слоям ионов марганца то-
пологического антиферромагнетика MnBi2Te4, обусловлены квантовыми эффектами, индуцированными
недиагональным характером тригональной компоненты кристаллического поля. При этом аномальное
возрастание намагниченности материала до спин-флоп перехода, а также после него в фазе “схлопну-
тых” подрешеток объясняется подавлением вкладов от квантовых эффектов. Сопоставление результатов
теоретического анализа с данными эксперимента позволило уточнить параметры эффективной спино-
вой модели MnBi2Te4 и установить важную роль отмеченной тригональной компоненты.
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1. Введение. Существование ниже температуры

Нееля TN = 24.5 K антиферромагнитного (АФМ) по-

рядка в топологическом изоляторе (ТИ) MnBi2Te4
[1–5] определило повышенный интерес к этому сло-

истому ван-дер-ваальсовому материалу, поскольку

позволило воздействовать на топологически защи-

щенные поверхностные состояния через магнитную

структуру.

Магнитное упорядочение в MnBi2Te4 соответ-

ствует антиферромагнетизму A типа, при котором

магнитные моменты ионов Mn2+ в пределах одно-

го слоя образуют ферромагнитную (ФМ) структуру,

тогда как в соседних плоскостях эти моменты ори-

ентированы антипараллельно. Важная особенность

магнитных свойств MnBi2Te4 обусловлена сильной

одноионной анизотропией (ОА), в соответствие с ко-

торой магнитные моменты ионов Mn ориентирова-

ны перпендикулярно слоям. Отмеченные факты под-

тверждаются данными нейтронного рассеяния [6, 7].

При этом как магнитные, так и спектральные свой-

ства MnBi2Te4 могут отличаться для разных образ-

цов [8]. Например, в некоторых образцах [9, 10] об-

наружено формирование ферромагнитного порядка

при T < TN на поверхности MnBi2Te4.

Вызывает интерес механизм формирования фер-

ромагнетизма в слоях Mn, который не объясняет-

ся прямым гейзенберговским обменом. Различные
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предполагают формирование либо слабого АФМ об-

мена, либо ФМ обмена между ионами Mn в одном

слое через лиганды Te2− [11, 12]. Первопринципные

расчеты обменных параметров в MnBi2Te4 подтвер-

ждают реализацию ФМ обмена величиной 0.09 мэВ

между ближайшими ионами Mn в слое [2]. Однако

единый взгляд на причину ферромагнетизма отсут-

ствует и исследования в данном направлении про-

должаются. В работе [12] было показано, что ги-

бридизация p-состояний ионов Bi3+ с p-состояниями

лиганда Te2− может инициировать ФМ сверхобмен

между ионами Mn. Отмечалось также, что фер-

ромагнитная связь между магнитными моментами

ионов Mn, находящихся в одном слое, может быть

обусловлена кинематическим взаимодействием меж-

ду фермионами Хаббарда, отражающими поведение

сильно коррелированной подсистемы 3d-электронов

Mn2+ [13]. При этом АФМ обмен внутри слоя и меж-

ду слоями ионов Mn2+ возникает по механизму Ан-

дерсона.

Проблемным остается вопрос о возникновении

ОА в MnBi2Te4, поскольку для электронной конфи-

гурации 3d5 иона марганца и S = 5/2 орбитальный

момент L = 0. Один из механизмов индуцирования

ОА может быть связан с виртуальным подмешивани-

ем других электронных конфигураций. В работе [11]

показано, что для появления ОА важным является

учет спин-орбитального взаимодействия в ионах Te.

По своим свойствам MnBi2Te4 напоминает АФМ

с ОА типа “легкая ось”, ориентированной перпенди-
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кулярно слоям ионов марганца (ось c). Эта анизотро-

пия стабилизирует коллинеарную АФМ структуру (в

дальнейшем фаза I) в магнитном поле H , направлен-

ном вдоль оси c, вплоть до поля спин-флоп перехо-

да Hsf = 3.7Tл, когда происходит “опрокидывание”

магнитных подрешеток [2, 6, 14, 15] с формировани-

ем скошенной фазы II. В этой фазе увеличение H

приводит к уменьшению угла наклона векторов на-

магниченностей подрешеток по отношению к оси c.

Когда H достигает поля насыщения Hc
sat

= 8.1Tл

намагниченности обеих подрешеток ориентированы

вдоль оси c (фаза III).

В магнитном поле, лежащем в плоскости ионов

марганца, скос подрешеток происходит сразу, а их

“схлопывание” при поле насыщения Hab
sat

= 10.9Tл.

Для описания эволюции магнитной структуры и

оценке обменных параметров по величинам харак-

теристических полей использовался феноменологи-

ческий подход [7, 11, 15]. Однако часть данных не

согласовывалась с феноменологическими результа-

тами. Прежде всего это относилось к поведению на-

магниченности M при T ≪ TN , когда в фазе I M

увеличивалась с ростом H , тогда как по феномено-

логической теории M = 0. Аналогичная проблема

возникала в связи с наблюдаемым в фазе III пара-

процессом.

В работе [15] последний факт связывался с нали-

чием дефектов в системе, когда ионы Mn занимают

позиции ионов Bi. При этом между ионами Mn в цен-

тральном слое MnBi2Te4 и “дефектными” ионами Mn

устанавливается АФМ связь, в результате чего при

понижении температуры в АФМ фазе также устанав-

ливается дальний порядок в “дефектном” слое ионов

Mn [15–17]. Действительно, учет отмеченных дефек-

тов позволил объяснить нарастание намагниченно-

сти в фазе III при увеличении поля вплоть до 60 Tл

[15]. Однако вопрос о росте намагниченности в по-

лях, меньших поля спин-флоп перехода, оставался

открытым.

Следует отметить, что в родственном соедине-

нии MnSb2Te4 перемешивание позиций ионов Mn и

Sb может приводить к смене магнитной структу-

ры с АФМ A типа на ФМ [16, 18]. В структурах

с MnBi2Se4, помимо “дефектных” ионов MnI в слое

ионов Bi, обнаружены также ионы MnII в ван-дер-

ваальсовой щели между семислойками [19]. При этом

обменное взаимодействие этих ионов с ионами Mn в

центральном слое различно – ФМ для MnI и АФМ

для MnII.

Решение отмеченных вопросов составило пред-

мет данной работы. В ней ключевая роль отводит-

ся квантовым эффектам, возникающим в анизотроп-

ных магнетиках с относительно низкими значениями

температуры магнитного упорядочения.

Поскольку для кристаллографической структу-

ры MnBi2Te4 внутренние поля соответствуют триго-

нальной симметрии с точечной группой C3d (S6) для

ионов Mn, то оператор ОА, кроме обычных одноос-

ных слагаемых, содержит тригональную компоненту

[20, 21]. Ее особенность обусловлена смешиванием со-

стояний с разными значениями проекции спина. Это

вызывает квантовые эффекты, отсутствующие при

феноменологическом подходе.

Цель работы заключается в развитии теории, поз-

воляющей при учете квантовых эффектов описать

указанные выше аномалии в поведении низкотемпе-

ратурной намагниченности. Для ее достижения ис-

пользовано атомное представление [22] с привлече-

нием диаграммной техники для операторов Хаббар-

да (ДТХ) [23, 24], в сущностной части отличающейся

от стандартной техники для фермиевских или бо-

зевских операторов [25] тем, что коммутация хаб-

бардовских операторов может равняться не числу, а

другому оператору Хаббарда. Это позволило выве-

сти дисперсионное уравнение и получить его реше-

ние в низкотемпературной области при учете ренор-

мировок от тригональной компоненты ОА (ТКОА).

Определены критические поля и проанализировано

поведение намагниченности материала во всех фазах

при различных T . Сопоставление теоретических за-

висимостей M(H) с данными эксперимента позволи-

ло получить дополнительные сведения о параметрах

модели магнитной подсистемы MnBi2Te4 и сделать

утверждение о существенной роли ТКОА.

2. Гамильтониан магнитной подсистемы.

Принимая во внимание сказанное во введении, га-

мильтониан магнитной подсистемы MnBi2Te4 запи-

шем в виде

Ĥ = −1

2

∑

ff ′

Iff ′(SfSf ′)− 1

2

∑

gg′

Igg′ (SgSg′) + (1)

+
∑

fg

Jfg(SfSg) +
∑

f

[H
A

f −HSf ] +
∑

g

[H
A

g −HSg],

где индексы f и f ′ нумеруют узлы F -подрешетки,

в которой без магнитного поля спины ориентирова-

ны вдоль оси Oz, а g и g′ – узлы G-подрешетки, для

которой ориентация спинов противоположна. Пара-

метры Iff ′ и Igg′ описывают интенсивность обменной

связи между спинами из одной подрешетки, находя-

щимися в пределах одного слоя, тогда как Jfg есть

обменный интеграл для спинов из разных подреше-

ток. Sf и Sg – векторные операторы спина для узлов

f и g соответственно, H – вектор магнитного поля,
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величина которого измеряется в энергетических еди-

ницах: т.е. под H понимается произведение g
L
µ

B
H ,

в котором g
L

– фактор Ланде, µ
B

– магнетон Бора.

Оператор энергии ОА для F− подрешетки

H
A

f = −D2(Ŝ
z
f )

2 −D4(Ŝ
z
f )

4 +BΩ̂3
4f (2)

в соответствие с кристаллической симметрией вклю-

чает ТКОА с константой B, Ω3
4 имеет следующую

структуру [20] (индекс узла временно опущен)

Ω̂3
4 = (Ô+3

4 − Ô−3
4 )/2i, Ô±3

4 = (ŜzŜ±3 + Ŝ±3Ŝz)/2,

Ŝ±3 = (Ŝ±)3, Ŝ± = Ŝx ± iŜy, (3)

Ŝx, Ŝy, Ŝz – компоненты вектора оператора спина.

H
A

g отличается от H
A

f только заменой индекса узла.

С феноменологической точки зрения положи-

тельные D2 и D4 задают интенсивности эффектив-

ных полей, ориентирующих спины либо по, либо про-

тив направления оси Oz. При отрицательных D2 и

D4 эффективные поля стремятся упорядочить спины

перпендикулярно оси Oz. Константа B задает интен-

сивность эффективного поля анизотропии, соответ-

ствующего второй оси (двуосный кристалл).

При квантовом подходе параметры ОА соответ-

ствуют амплитудам квадрупольных и октупольных

полей, действующих на спины, и возникающие в ре-

зультате совместного влияния кристаллического по-

ля и спин-орбитального взаимодействия.

3. Атомное представление, одноузельные

состояния и уравнения самосогласования. По-

скольку температура магнитного упорядочения в

MnBi2Te4 мала (TN ≃ 24K), то характерная энергия

ОА может стать соизмеримой с энергией обменной

связи. В этих условиях динамика магнитной подси-

стемы определяется не только дипольными момента-

ми, но и динамикой высших мультиполей. Для описа-

ния таких систем используется расширенный базис,

учитывающий наличие степеней свободы, связанных

как со спиновыми операторами, так и с их допусти-

мыми произведениями.

В наиболее общем виде такая программа реали-

зуется посредством перехода к атомному представле-

нию, в котором динамическими переменными стано-

вятся операторы группы U(N). С этой целью вводят-

ся состояния |ΨF

f 〉 и |ΨG

g 〉, определяемые решениями

уравнений Шредингера

(

H
A

f − H̄
F
Sf

)

|ΨF

nf〉 = E
F

n |Ψ
F

nf 〉, n = 1, 2, ..., 6, (4)
(

H
A

g − H̄
G
Sg

)

|ΨG

ng〉 = E
G

n |Ψ
G

ng〉, n = 1, 2, ..., 6, (5)

в которых векторы самосогласованных полей

H̄
F
= H+ I0σF

− J0σG
, H̄

G
= H+ I0σG

− J0σF
(6)

зависят от значений равновесных средних σ
F
= 〈Sf 〉,

σ
G

= 〈Sg〉 для двух подрешеток. I0 и J0 – фурье-

образы обменных интегралов Iff ′ и Jfg при нулевом

значении квазиимпульса.

Равновесные средние удовлетворяют уравнениям:

σ
F
=

6
∑

n=1

〈ΨF
n |Sf |ΨF

n 〉 exp(−E
F

n /T )/ZF
,

σ
G
=

6
∑

n=1

〈ΨG
n |Sg|ΨG

n 〉 exp(−E
G

n /T )/ZG
, (7)

Z
F
=

6
∑

n=1

exp(−E
F

n /T ), Z
G
=

6
∑

n=1

exp(−E
G

n /T ).

Приведенные выражения (4)–(7) образуют замкну-

тую систему уравнений самосогласования, определя-

ющую необходимые термодинамические средние.

Если одноузельные состояния (ОС) |ΨF

nf〉 и

|ΨG

ng〉 рассматривать в качестве базисных векторов

гильбертова пространства, то переход к атомно-

му представлению осуществляется посредством

введения операторов Хаббарда (ОХ) [22]:

Xnp
f = |ΨF

nf 〉〈ΨF
pf |, Xmq

g = |ΨG
mg〉〈ΨG

qg|, (8)

которые выступают в роли новых динамических пе-

ременных, с помощью которых описывается динами-

ка не только дипольных степеней свободы, но и ди-

намика высших мультиполей. Связь спиновых опера-

торов с новыми переменными записывается в виде:

S+
f =

∑

np

γF
npX

np
f −→

∑

α

γF
αXα

f , (9)

где во второй сумме, для краткости, пара индексов

обозначена через α. Параметры представления вы-

числяются как матричные элементы:

γF
np = 〈ΨF

nf |S+
f |ΨF

pf 〉. (10)

Аналогичным образом записываются представления

для других операторов

Sz
f =

∑

µ

ΓF
µX

µ
f , S+

g =
∑

β

γG
β Xβ

g , Sz
g =

∑

ν

ΓG
ν X

ν
g . (11)

В новых переменных гамильтониан принимает вид:

Ĥ =
∑

fn

EF
n Xnn

f +
∑

gm

EG
mXmm

g +Hint, (12)

в котором Hint получается из операторов, соответ-

ствующих обменным взаимодействиям, после под-

становки в них представлений для спиновых опера-

торов (9) и (11). Гамильтониан в форме (12) позво-

ляет использовать диаграммную технику для опера-

торов Хаббарда (ДТХ) [23, 24].
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4. ОС и энергии в коллинеарной геометрии.

При ориентации магнитного поля вдоль тригональ-

ной оси в фазе I ОС для F -подрешетки имеют вид

(индекс узла f опускаем):

|ΨF
1 〉 = cosα+|5/2〉+ i sinα+| − 1/2〉,
|ΨF

2 〉 = |3/2〉, |ΨF
5 〉 = | − 3/2〉,

|ΨF
3 〉 = cosα−|1/2〉+ i sinα−| − 5/2〉, (13)

|ΨF
4 〉 = i sinα+|5/2〉+ cosα+| − 1/2〉,

|ΨF
6 〉 = i sinα−|1/2〉+ cosα−| − 5/2〉,

где |m〉, (m = 5/2, 3/2, ...,−5/2) собственные состо-

яния оператора Ŝz для спина S = 5/2,

cosα± =

√

1 + δ±
2

, sinα± = ∓ V

|V |

√

1− δ±
2

,

δ± =
∆±

√

∆2
± + V 2

, ∆± = [3H̄F ± (6D2 + 39D4)]/2,

H̄F = H + I0σF
− J0σG

, V = 3
√
10B. (14)

ОС (13) соответствуют собственные энергии:

EF
1,4 = (εF4 + εF1 )/2∓

√

∆2
+ + V 2, EF

2 = εF2 ,

EF
3,6 = (εF6 + εF3 )/2∓

√

∆2
− + V 2, EF

5 = εF5 , (15)

εFn = −H̄F (7/2− n)−D2(7/2− n)2 −D4(7/2− n)4.

Для G-подрешетки структура ОС аналогична:

|ΨG
1 〉 = cosβ+| − 5/2〉 − i sinβ+|+ 1/2〉,
|ΨG

2 〉 = | − 3/2〉, |ΨG
5 〉 = |+ 3/2〉,

|ΨG
3 〉 = cosβ−| − 1/2〉+ i sinβ−|+ 5/2〉, (16)

|ΨG
4 〉 = −i sinβ+| − 5/2〉+ cosβ+|+ 1/2〉,

|ΨG
6 〉 = i sinβ−| − 1/2〉+ cosβ−|+ 5/2〉,

где

cosβ± =

√

1 + δG±
2

, sinβ± =
V

|V |

√

1− δG±
2

,

δG± =
∆G

±
√

(∆G
±)

2 + V 2
, ∆G

± =
3H̄G ± (6D2 + 39D4)

2
,

H̄
G
= −H − I0σG

+ J0σF
. (17)

Одноузельные энергии для G-подрешетки определя-

ются выражениями:

EG
1,4 = (εG4 + εG1 )/2∓

√

(∆G
+)

2 + V 2, EG
2 = εG2 ,

EG
3,6 = (εG6 + εG3 )/2∓

√

(∆G
−)

2 + V 2, EG
5 = εG5 , (18)

εGm = H̄G(m− 7/2)−D2(m− 7/2)2 −D4(m− 7/2)4.

5. Дисперсионное уравнение. Увеличение по-

ля H , приложенного вдоль легкой оси анизотро-

пи, индуцирует фазовый переход (ФП) первого ро-

да [26, 27] из фазы I в фазу II. Критическое зна-

чение Hsf , при котором имеет место ФП, находит-

ся из условия потери положительной определенности

спектра возбуждений Ωk в фазе I.

Следует отметить, что Hsf , вычисленное при фе-

номенологическом подходе, может не совпадать с тем

значением, которое находится на основе квантовой

теории. Это происходит, в частности, из-за кванто-

вых флуктуаций, которые проявляются при низких

температурах и особенно в магнетиках пониженной

размерности [28], а также в соединениях с треуголь-

ной решеткой. В этом случае из-за фрустраций воз-

растает влияние квантовых поправок [29, 30], спо-

собных приводить к дополнительным особенностям

поведения намагниченности.

Учитывая сказанное, при вычислении Ωk в усло-

виях сильной ОА применим мацубаровские функции

Грина (МФГ), построенные в базисе ОХ [23, 24]:

DAB
αβ (l − l′, τ − τ ′) = −〈T̂τ X̃

α
l (τ)X̃

−β
l′ (τ ′)〉 =

T

N

∑

kωm

exp[ik(l− l′)− iωm(τ − τ ′)]DAB
αβ (k, ωm). (19)

Угловые скобки обозначают статистическое усредне-

ние от упорядоченного по мацубаровскому времени

(влияние оператора T̂τ ) произведения ОХ, взятых

в гейзенберговском представлении в мацубаровские

времена τ и τ ′. Узлы l и l′ относятся соответственно к

подрешеткам A и B, DAB
αβ (k, ωm) – фурье-образ МФГ,

k- квазиимпульс, ωm = 2mπT (m = 0,±1,±2, ...) – ма-

цубаровская частота [25].

Методика ДТХ изложена во многих работах [23,

24, 31, 32], поэтому на рис. 1 приведем лишь графиче-

ский вид системы уравнений для GAB
αβ (k, ωm) в при-

ближении невзаимодействующих квазичастиц:

Рис. 1. Система уравнений для GAB
αβ (k, ωm)

Двумя линиями со стрелками обозначены ис-

комые функции GAB
αβ (k, ωm), которые связаны с
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DAB
αβ (k, ωm) равенством DAB

αβ = GAB
αβ b(β), в кото-

ром b(β) – концевой множитель [23, 24], изображае-

мый кружком. Линии со стрелкой соответствует од-

ноузельный пропагатор для A-подрешетки

GA
α (iωm) = (iωm + E

A

p − E
A

q )
−1, α ≡ α(p, q). (20)

Пунктирными и волнистыми линиями обозначены

соответственно обменные интегралы Ik и Jk.

После сопоставления графикам аналитических

выражений получаем (p ≡ (k, iωm)),

GFF
αβ (p) = δαβG

F
α (iωm)−

GF
α (iωm)b(α)(γF

α )
∗

[IkXβ(p)− JkYβ(p)] /2, (21)

GGF
νβ (p) = GG

ν (iωm)b(ν)(γG
ν )

∗

[JkXβ(p)− IkYβ(p)] /2,

где

Xβ(p) =
∑

ν

γF
ν G

FF
νβ (p), Yβ(p) =

∑

ν

γG
ν GGF

νβ (p).

Решая (21), получаем (DF
α (iωm) = GF

α (iωm)b
F

(α))

DFF
αα (p) = DF

α (iωm)
[

1 +RF
α (p)

]

. (22)

В этом выражении

RF
α (p) =

|γF
α |2DF

α {J2
kΦ

G/4− Ik
[

1 + IkΦ
G/2

]

/2}
det(p)

, (23)

квазиимпульсная зависимость фурье-образов обмен-

ных интегралов имеет вид

Ik = 2I[cos(k1) + cos(k2) + cos(k1 + k2)], (24)

Jk = 2J [cos (k3/2) + cos (k3/2 + k1) +

cos (k3/2 + k1 + k2)]. (25)

В этих выражениях k1, k2 и k3 обозначают компо-

ненты квазиимпульса, принадлежащего первой зоне

Бриллюэна. Базисные вектора треугольной решетки

в плоскостях ионов Mn обозначены как a1 и a2, ба-

зисный вектор элементарной ячейки a3 ориентиро-

ван между слоями.

Функции ΦF и ΦG определяются формулами

ΦF (iωm) =
∑

nl

|γF (nl)|2(NF
n −NF

l )

iωm + EF
n − EF

l

, (26)

ΦG(iωm) =
∑

nl

|γG(nl)|2(NG
n −NG

l )

iωm + EG
n − EG

l

, (27)

в которых NF
n и NG

n обозначают числа заполнения

ОС для F и G подрешеток. Знаменатель (23)

det(p) =
[

1 + IkΦ
F /2

] [

1 + IkΦ
G/2

]

− J2
kΦ

FΦG/4.(28)

после аналитического продолжения дает уравнение

для вычисления спектра возбуждений

det(k, iωm −→ ω + iδ) = 0, δ −→ +0. (29)

6. Квантовые эффекты и намагниченность

АФМ в фазах I и III при T ≪ TN . Известно, что

в одноосных АФМ при низких температурах в фазе

I в магнитном поле, направленном вдоль оси анизо-

тропии, намагниченность с точностью до экспонен-

циально малых слагаемых равна нулю и не зависит

от H . С этой же точностью независимость намагни-

ченности от H имеет место и в фазе III при H > Hc
sat

(Hc
sat

– критическое поле насыщения), когда подре-

шетки выстраиваются вдоль легкой оси.

Учет ТКОА качественно меняет ситуацию. В

этом случае изменение M описывается слагаемыми,

имеющими степенную малость, а не экспоненциаль-

ную. Действительно при T ≪ TN из выражений (13)

и (16) следует, что система уравнений самосогласо-

вания для нахождения σ
F

и σ
G

записывается в виде

σ
F
= S − 3 sin2 α+, σ

G
= −S + 3 sin2 β+. (30)

Ее решение для фазы I в квадратичном по параметру

B и линейном по H приближениях при учете соотно-

шений (14) и (17) дает выражение для намагничен-

ности M(H,T ) = σF +σG (в единицах µ
B
), в расчете

на один ион Mn:

M(H) =

(

192

25

)(

B

I+

)2 (
H

I+

)

, I+ = I0 + J0. (31)

Видно, что ТКОА из-за квантовых эффектов приво-

дит к увеличению намагниченности с ростом H .

В фазе III σ
F
= σ

G
и намагниченность имеет вид:

M(H) = 2

[

5

2
− 24

5

(

B

I+

)2

+
96

25

(

B

I+

)2 (
δH

I+

)

]

, (32)

где δH = H−2SJ0. Второе слагаемое в правой части

дает уменьшение намагниченности из-за квантовых

эффектов. Третье слагаемое описывает парапроцесс,

обусловленный подавлением магнитным полем отме-

ченных эффектов. Физическая причина квантовых

ренормировок связана с тем, что оператор Ω̂3
4 сме-

шивает состояния с разными проекциями спина.

В связи с этими результатами необходимо сделать

важное замечание. Напомним, что неелевское состоя-

ние соответствует собственной функции гамильтони-

ана (1) лишь приближенно даже в отсутствие ТКОА.

Поэтому в системе присутствуют так называемые ну-

левые квантовые колебания (НКК), уменьшающие

намагниченности подрешеток при T = 0.
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В одноосном АФМ приложенное вдоль легкой оси

магнитное поле в фазе I действует на спины F - и G-

подрешеток по разному. Для спинов F -подрешетки

поле H способствует упорядочению, тогда как для

G-подрешетки оно действует противоположно. По-

этому можно было бы ожидать, что НКК при H 6= 0

также могут инициировать дополнительный вклад в

зависимость намагниченности от H .

Для разрешения этого вопроса, вычислим вклад

НКК в намагниченность (для простоты) одноосного

АФМ в продольном магнитном поле в фазе I.

Используя функцию Грина (22) и хорошо из-

вестную процедуру нахождения средних, после сум-

мирования по мацубаровским частотам [25], полу-

чим выражение, описывающее намагниченность F -

подрешетки в расчете на один узел

σF = S − 1

2N

∑

k

Ak − ωk

ωk

− (33)

1

2N

∑

k

{

Ak − ωk

ωk

f

(

Ω−
k

T

)

+
Ak + ωk

ωk

f

(

Ω+
k

T

)}

,

где f(x) – функция распределения Бозе–Эйнштейна,

Ω±
k = ωk ±H, ωk =

√

[Ak − SJk][Ak + SJk],

Ak = εa + S(J0 + I0 − Ik), εa = 4D2 + 34D4. (34)

Для намагниченности G-подрешетки получаем

σG = −S +
1

2N

∑

k

Ak − ωk

ωk

+ (35)

1

2N

∑

k

{

Ak + ωk

ωk

f

(

Ω−
k

T

)

+
Ak − ωk

ωk

f

(

Ω+
k

T

)}

.

Суммы в первых строках (33) и (35) обусловлены

НКК, а слагаемые вторых строк описывают умень-

шение намагниченностей подрешеток за счет тепло-

вых возбуждений квазичастиц.

Существенно, что вклады НКК не зависят от H .

В результате намагниченность магнетика в расчете

на один ион Mn при T ≪ TN не зависит от НКК и

определяется только тепловыми флуктуациями

M(H,T ) =
1

N

∑

k

{

f

(

Ω−
k

T

)

− f

(

Ω+
k

T

)}

. (36)

Однако, эта формула дает увеличение M с ростом

поля H в области 0 < H < Hsf , значительно мень-

шее, чем это наблюдается в эксперименте [15].

При B 6= 0 НКК начинают давать вклад в на-

магниченность, но при реальных параметрах ОА они

много меньше вклада (31). Это связано с тем, что,

кроме малостей по B и H , НКК приводят к дополни-

тельной малости, связанной с разложением по 1/r30.

Сказанное снимает поставленный вопрос о вкладе

НКК в зависимость M(H) в фазе I.

7. Ренормировки критических полей. Гра-

ница области реализации фазы I определяется по-

лем спин-флоп перехода Hsf , которое находится из

условия обращения в ноль энергии возбуждения при

k = 0. Из формул (26) и (27) при T ≪ TN получаем

ΦF (iωm) =
2S̃

iωm − EF
21

, ΦG(iωm) =
−2S̃

iωm + EG
21

, (37)

где

S̃ = S(1 + ξ), ξ = (12/25)(B/I+)
2,

EF
21 = H + εa + SI+ + 36B2/(5I+), (38)

EG
21 = −H + εa + SI+ + 36B2/(5I+).

Возникновение ренормировки ∼ ξ, обусловлено уче-

том взаимодействия спиновой динамики с динами-

кой высших мультиполей. Зацепление этих степеней

свободы происходит из-за ТКОА. При этом диспер-

сионное уравнение принимает вид:

[ω − EF
21 + S̃Ik][ω + EG

21 − S̃Ik] + (S̃Jk)
2 = 0. (39)

Из него получаем две ветви спектра в фазе I:

Ω1k = ω̃k −H, Ω2k = ω̃k +H, (40)

ω̃k =
√

[ε̃a + E−
k ][ε̃a + E+

k ], (41)

E∓
k = S̃(I0 − Ik + J0 ∓ Jk), ε̃a = εa + 6B2/I+. (42)

Отсюда следует выражение для критического поля

Hsf =

√

ε̃a(ε̃a + 2S̃J0). (43)

В фазе III подрешетки идентичны, поэтому

ΦF (iωm) = ΦG(iωm) = 2S̃/(iωm − E21), (44)

и две ветви спектра определяются выражениями:

Ω±
k = H −Hc

sat
+ S̃[I0 − Ik + J0 ± Jk], (45)

где второе критическое поле имеет вид

Hc
sat

= 2σJ0 − ε̃a, σ = S − (24/5)(B/I+)
2. (46)

Видно, что ренормировки сужают область реализа-

ции фазы II.

8. Особенности M(H) при спин-флоп пере-

ходе. При решении уравнений для σF и σG парамет-

ры модели выбирались при учете четырех условий.
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Рис. 2. (Цветной онлайн) (a) – Теоретические зависимости z-компоненты суммарной намагниченности подрешеток Mz

от поля H , приложенного вдоль оси Oz при температурах: T = 2, 10, 16 K. Параметры I0 = 0.516мэВ, J0 = 0.219мэВ,
D2 = 0.0095мэВ, D4 = 0, B = 0.12мэВ (см. текст). На вставке сплошной линией приведена зависимость Mz(H)

для H ≤ Hsf , рассчитанная из формулы (31). Штриховой линией продемонстрирована зависимость в отсутствии
тригональной компоненты кристаллического поля (B = 0), см. (36). (b) – Экспериментальные данные для полевых
зависимостей намагниченности в поле H ||c для MnBi2Te4 из работ [14, 15] при температурах T = 2, 4, 6, 10K

Рис. 3. (Цветной онлайн) Магнитная структура в фазах I, II, III (слева направо). Красный цвет соответствует положи-
тельной компоненте намагниченности вдоль оси Oz, синий – отрицательной. Стрелки в фазе II (рисунок посередине)
определяют вектор намагниченности в плоскости M⊥ = (Mx,My)

Два из них определяются выражениями для крити-

ческих полей (43) и (46). Получающиеся значения

должны были совпадать с экспериментальными дан-

ными Hsf = 3.7Тл и Hc
sat

= 8.1Tл [14, 15].

Третье ограничение связывает сумму обменных

интегралов I0 и J0 со среднеполевым значением тем-

пературы Нееля: TN = S(S + 1)(I0 + J0)/3. Наконец,

параметр B определялся так, чтобы обеспечить при

T ≪ TN парапроцесс в фазе III и заметное нараста-

ние намагниченности в фазе I, но при этом сохранить

фазу II.

Результаты решения уравнений самосогласова-

ния (4)–(7), демонстрирующие важную роль кванто-

вых эффектов при интерпретации обнаруженных в

MnBi2Te4 особенностей поведения намагниченности,

показаны на рис. 2a.

В фазах I и III при T ≪ TN имеет место рост

M при увеличении H . Это согласуется с эксперимен-

тальными данными, показанными на рис. 2b. Физи-

ческая причина такой зависимости, как отмечалось

выше, связана с проявлением квантовых эффектов,

инициируемых ТКОА. При возрастании температу-

ры к отмеченному эффекту примешиваются вклады

от тепловых флуктуаций. Этим объясняется более

сильная зависимость M(H) в области больших T .

На рисунке 3 показаны фрагменты положений

ионов Mn, формирующих три ближайших слоя. В

каждом из них ионы находятся в узлах треугольных

решеток. Левая часть рис. 3 соответствует фазе I, в

которой спины F-подрешетки находятся в среднем

слое (красные сплошные кружки) и ориентированы

вдоль оси Oz. Проекции положений ионов Mn из

нижнего и верхнего слоев на средний слой показа-

ны синими кружками и окружностями соответствен-

но. Спины этих ионов ориентированы против оси Oz

(G-подрешетка). Средний фрагмент показывает спи-

новую конфигурацию в фазе II. В ней z-проекции

спинов обеих подрешеток ориентированы по оси Oz,

Письма в ЖЭТФ том 120 вып. 7 – 8 2024



528 В. В. Вальков, А. О. Злотников, А. Гамов, Н. А. Федорова, Ф. Н.Томилин

а поперечные составляющие для F- и G-подрешеток

обозначены красными и синими стрелками соответ-

ственно. В фазе III (правый фрагмент) все спины

ориентированы по оси Oz.

Из сравнения зависимостей M(H), показанных

на рис. 2a и b видно, что в фазе III теоретическое

значение намагниченности оказывается близким к

номинальному, но больше экспериментального. Та-

кое расхождение объяснялось ранее влиянием дефек-

тов [15], которые не учитываются в рассматриваемой

модели. В этой связи отметим работу [19], в кото-

рой для гетероструктуры, приготовленной на основе

MnBi2Se4 и Bi2Te3 и являющейся АФМ ТИ, полу-

чены важные результаты о характере разупорядоче-

ния и о влиянии неидеальности на магнитные свой-

ства. В частности, было установлено, что ионы мар-

ганца могут занимать позиции, отличные от номи-

нальных. При этом возникают магнитные взаимодей-

ствия между ионами Mn и Se, что указывает на наве-

дение магнитного момента на ионах Se. Эти данные

говорят о необходимости обобщения рассмотренной

модели с целью учета дефектов, в окрестности кото-

рых будет происходить перераспределение спиновой

плотности. В результате можно ожидать уменьше-

ние M . Однако рассмотрение этого важного вопроса

выходит за рамки данной работы.

Новая особенность, обусловленная ТКОА, прояв-

ляется в фазе II (см. рис. 4): кроме σx
F

и σx
G

= −σx
F

отличны от нуля σy
F

и σy
G
= σy

F
, (ось Ox параллельна

базисному вектору a1 треугольной решетки). С фено-

менологической точки зрения возникающая геомет-

рия векторов намагниченностей подрешеток объяс-

няется двуосностью кристалла, при которой появля-

ется “эффективное” поле анизотропии, направление

которого не совпадает с направлением вектора a1.

Зависимости не равных нулю компонент намагни-

ченностей подрешеток от H , когда реализуется про-

хождение через три фазы, показано на рис. 4.

9. Заключение.

1. Показано, что квантовые эффекты, иниции-

руемые тригональной компонентой ОА, приводят в

низкотемпературной области к возникновению зави-

симости намагниченности от магнитного поля как

до спин-флоп перехода, так и в фазе “схлопнутых”

подрешеток. При этом наличие парапроцесса в фа-

зе III, когда намагниченности подрешеток ориенти-

рованы вдоль оси Oz, связано с тем, что магнитное

поле подавляет квантовые эффекты и приводит к

экспериментально наблюдаемому росту намагничен-

ности. Это соответствует особенностям в зависимо-

сти M(H), обнаруженным при изучении магнитных

свойств АФМ ТИ MnBi2Te4.

Рис. 4. (Цветной онлайн) В фазе I красная сплошная
(штриховая) линия соответствует значениям σz

F
(|σz

G
|);

в фазе II красная, синяя (сплошные) и зеленая (пунк-
тирная) линии демонстрируют зависимости σz

F
= σz

G
,

σx
F
= −σx

G
и |σy

F
| (σy

F
= σy

G
) соответственно; в фазе III

σz
F

= σz
G

, (красная линия). T = 2K, параметры как и
на рис. 2a

2. Утверждение о важной роли квантовых эф-

фектов основано на результатах теории, использую-

щей атомное представление, а также диаграммную

технику для ОХ. Такой подход позволил корректно

описать влияние сильной ОА и получить дисперси-

онное уравнение, определяющее спектр возбуждений

при учете недиагонального характера ОА;

3. Проанализированы поправки к намагниченно-

сти подрешеток, обусловленные нулевыми кванто-

выми колебаниями, возникающими вследствие того,

что неелевское состояние не соответствует точной

функции гамильтониана системы. В аналитическом

виде показано, что поправки не зависят от магнит-

ного поля и не могут объяснить обнаруженные в экс-

перименте аномалии.

4. После решения дисперсионного уравнения

из условий потери положительной определенности

спектра возбуждений в магнитном поле получены

ренормированные выражения для критических

полей Hsf и Hc
sat

.

5. При учете этих соотношений посредством

численного решения системы уравнений самосогла-

сования построены зависимости намагниченности

от магнитного поля при различных температурах.

Полученные закономерности качественно правильно

отражают особенности полевых зависимостей в

MnBi2Te4.

6. Применение результатов теории не ограничи-

вается описанием магнитной подсистемы MnBi2Te4,

а в равной мере может быть использовано для ин-
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терпретации свойств анизотропных квазидвумерных

магнетиков с треугольной решеткой в слоях. Вместе

с тем необходимо отметить, что перенос результатов

теории на ультратонкие пленки, актуальные с точ-

ки зрения возможной реализации в них квантового

аномального эффекта Холла, требует корректиров-

ки. Это связано, в частности, с тем, что в нашем

рассмотрении оператор ОА однороден, тогда как в

тонких пленках поверхностные эффекты могут ин-

дуцировать неоднородность кристаллического поля.
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