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Между электрическими и магнитными 
свойствами  кристаллов  существует 
глубокое отличие, связанное с разницей 
в  поведении  зарядов  и  токов  по 
отношению к изменению знака времени.
Замена t на –t меняет знак плотности тока j(x,y,z)
и плотности магнитного момента 
M(x,y,z) = [rxj(x,y,z)] внутри элементарной 
ячейки, но не меняет плотность зарядов ρ(x,y,z).

Ландау и Лифшиц, Электродинамика сплошных сред:



1. Скрытый порядок в URu2Si2

2. Неколлинеарный магнетизм в 
UO2 и USb2

3. Скрытый магнетизм в 
сверхпроводящем рении

План:



URu2Si2: tetragonal body-centered crystal

• Space group I4/mmm
• Antiferromagnetic? 
(THO=17.5 K)
• Superconductor 
(Tc=1.5 K)

Mydosh & Oppeneer, Rev. Mod. Phys. (2011); J.Phys.Cond.Matter (2019).



URu2Si2: Specific heat

• Specific heat jump is 
too strong for the 
observed magnetic 
moment (~0.01 mB)

Palstra et al. PRL, 35, 2727 (1985).



URu2Si2: experimental
J.A. Mydosh & P.M. Oppeneer, Phil. Mag. 94, 3642 (2014).



URu2Si2: theoretical. Time-odd or time-even?
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J.A. Mydosh & P.M. Oppeneer, Phil. Mag. 94, 3642 (2014).



URu2Si2: multipolar magnetic ordering
J.A. Mydosh & P.M. Oppeneer, Phil. Mag. 94, 3642 (2014).



Magnetic symmetry: pseudomirror planes

Conventional magnetism: 
Mz-component,  m′ planes 

4/mm′m′ symmetry

Mirror symmetry: 
difference between
m′ and   m  planes

m′          m

M



Magnetic symmetry: mirror planes

Conventional magnetism: 
Mz-component,  m′ planes,

4/mm′m′ symmetry
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Keeping 4/mmm symmetry: 
Mz-component,  m planes



Spatial inversion  vs.  Time reversal



обращение времени
t → -t : clockwise →

anticlockwise vortex

Никакие
пространственные
операции симметрии 

не переводят clockwise 
в anticlockwise!!!!!!

3d picture with 4/mmm symm: 

an Anti-Toroidal Vortex 

Magnetic symmetry 4/mmm:  3d vortex



t → -t :  clockwise  to  anticlockwise vortex

3d picture with 4/mmm symm: 

an Anti-Toroidal Vortex 
∞/mm symmetry: 

nematic-like order

Magnetic symmetry: from 4/mmm to∞/mm



Magnetic symmetry 4/mmm: another view

t

t



Characterization of the magnetization density

1) <M>=0;  <Mixk>=0 owing to the 4/mmm symmetry.
The dipole, quadrupole, and toroidal moments are zero!
The first non-zero tensor moment of the 4/mmm ATV 
structure is the third-rank tensor Mikl = <Mixkxl>, a 
toroidal quadrupole: M123 = M132 = -M231 = -M213
It can be used as the order parameter in the Landau-type 
theory.
2) Simple characterization: the absolute value <|M|>≠0
3) Another interesting possibility gives magneto-electric 
tensor <MiEkxl>.    It contains the time-odd scalar
[M×E]·r which is non-zero even in the isotropic phase.



Magnetic symmetry of Uranium in URu2Si2

4/mmm symmetry, T > THO

Uranium 
atom



Magnetic symmetry of Uranium in URu2Si2

4/mmm symmetry of the Hidden Order, T<THO
V. E. Dmitrienko, V. A. Chizhikov, Phys. Rev. B 98, 165118 (2018)

Uranium 
atom

Skyrmion?
P-even, t-odd



Magnetic space groups in URu2Si2
I4/mmm magnetic symmetry: 

The ferro-vortex structure
PI4/mmm magnetic symmetry: 
The antiferro-vortex structure

clockwise or 
anticlockwise

anticlockwise

clockwise



ab initio calculated magnetization density 

antiferrovortexferrovortex electron density

Mx
t → -t



Magnetic symmetry 4/mmm in URu2Si2

Uranium atom 
in  URu2Si2, 
Mz-component 
in the horizontal 
mirror plane;
Mx = My ≡ 0



Mz in ferro- and antiferro-vortex phases

antiferro-vortexferro-vortex

ΔEfv=-0.0318 eV
|M|=0.93 μB

ΔEav=-0.0364 eV
|M|=0.96 μB



only one Uranium atom is shown

Mx & My components of magnetization



Neutron diffraction in URu2Si2
I4/mmm magnetic symmetry: 

The ferro-vortex structure
PI4/mmm magnetic symmetry: 
The antiferro-vortex structure

magnetic reflections 
coincide with 

nuclear reflections,

h+k+l = 2n

Careful monitoring 
of the reflection 
intensities across 

the phase transition

525: 0.25 μB

307: F=(0,0.2,0) μB

magnetic reflections

h+k+l = 2n+1



Нейтронная дифракция в URu2Si2
В нашей модели 

рефлексы 100 и 300 
должны быть нулевыми 

из-за магнитной 
симметрии 4/mmm.

Поэтому эти 
экспериментальные 
данные исключают 

антиферро-вихревую 
структуру.

Broholm et al. Phys.Rev. B. 43. 12809 (1991)



YBa2Cu3O6+x neutron diffraction vs temperature



URu2Si2 – double unit cell,  c×2

Even more hidden order:
the acca superstructure.

1) there is no magnetic contribution to 
nuclear reflections.

2) reflections 00(2n+1)/2 are forbidden.
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Brown, Zieback, Mattocks. 
JMMM, 42, 12 (1984).

ZrZn2 - ab initio calculations vs. experiment

Can  we  rely  on 
Quantum Espresso?



Результаты по URu2Si2
• Высокая магнитная симметрия кристалла URu2Si2 объясняет 
почему его «скрытый порядок» остаётся скрытым на протяжении 
многих лет. В точке фазового перехода нарушается только 
симметрия обращения времени, но сохраняется пространственная 
симметрия, которая приводит к вихревой магнитной структуре.

• Благодаря своей 4/mmm симметрии, атомы урана имеют нулевые
дипольные и квадрупольные магнитные моменты, и первым 
ненулевым моментом анти-тороидных вихрей является 
квадрупольный тороидный момент, который можно использовать как 
параметр порядка в теории Ландау для этого фазового перехода. 

• Первопринципные расчёты показали, что такая вихревая структура 
энергетически выгодна.  
А что со сверхпроводимостью? А что с антиферромагнетизмом?
См. подробнее:

V.E.Dmitrienko, V.A.Chizhikov, Phys. Rev. B98, 165118 (2018)



Первопринципные расчёты
неколлинеарного магнетизма в 

кристаллах  UO2 и  USb2



• UO2
• 4 units per       
cubic cell
• Space 
group Pa3 
• Antiferro
• TN=30.8 K
• M=1.74 mB
• MQE=1.6 mB



URu2Si2: Specific heat





J. LECIEJEWlCZ, R. TROC, A. MURASIK, A. ZYGMUNT, 
phys. stat. sol. 22, 517 (1967)

• USb2
• 4 units per       
tetragonal cell
• Space   
group P4/nmm 
• Antiferro ||c
• TN=203 K
• M=1.88 mB
• MQE=2.25 mB





Результаты по UO2 и USb2

• В кристаллах UO2 и USb2 “обычное” магнитное 
упорядочение сопровождается существенной 
неколлинеарной компонентой, возникающей из-
за сильного спин-орбитального взаимодействия. 

• Первопринципные расчёты хорошо 
воспроизводят известные параметры, так что 
есть надежда подтвердить предсказываемую 
неколлинеарность нейтронной дифракцией. 



Изучение возможных 
магнитных структур в 

сверхпроводящем рении 
при нарушении симметрии 

обращения времени

36



Магнитные поля в сверхпроводниках с 
нарушением симметрии обращения времени

Эксперименты по полярному эффекту Керра и по μSR 
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Рений: 
гексагональная плотноупакованная структура

Кристаллическая 
пространственная 
группа P63/mmc,
в ячейке два атома 
с симметрией 6¯m2, 
связанные осью 21

Элементарная ячейка: 
зелёные стрелочки –
магнитные моменты 
атомов для наивной 
антиферромагнитной 
структуры
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Возможное скрытое мультипольное 
магнитное упорядочение

Магнитный мультиполь вокруг атома. 
Синие стрелки – локальные моменты.
Красные стрелки  – тороидные моменты.

39

Каждый атом 
имеет магнитную 
симметрию 6¯m2, 
которая даёт 
антитороидную 
конфигурацию 
локальных 
моментов, Mtot=0



Мультипольное магнитное упорядочение 
в ячейке

Магнитные мультиполи вокруг атомов. 
Синие стрелки – локальные моменты.
Красные стрелки  – тороидные моменты. 40

Два атома в ячейке, 
связанные осью 21. 

Возникают чисто  
магнитные рефлексы 
в нейтронной 
дифракции!!! 
Для каждого атома 
полный момент  
Mtot=0, но |M|tot не 0



Элементарная ячейка 
Плоскость, проходящая 

через оба атома

Моделирование с QUANTUM ESPRESSO
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|M|tot ~ 3 магнетона Бора



Элементарная ячейка 
Плоскость, проходящая 

через оба атома

Моделирование с QUANTUM ESPRESSO

42

Электроны два 6s + пять 5d



Элементарная ячейка 
Намагниченность в 

плоскости xy для разных z

Моделирование с QUANTUM ESPRESSO
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|M|tot ~ 3 магнетона Бора



Элементарная ячейка 
Плоскость, проходящая 

через оба атома

Атомы связаны обращением времени, QE
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|M|tot ~ 3 магнетона Бора



Магнитная дифракция нейтронов в рении

Из вычисленной ab initio плотности намагниченности M(x,y,z) 
проанализированы интенсивности брэгговских рефлексов. 
1. Необычный формфактор.
2. Становятся разрешёнными два типа запрещённых рефлексов, 
связанных (а) с наличием плоскостей скользящего отражения и 
(б) со специальным положением атомов рения в ячейке, но их 
дифракционные амплитуды довольно малы, 
максимум ~ 0.2 магнетона Бора.
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Результаты по рению
• Магнитная структура кристалла рения имеет симметрию, 
совпадающую с кристаллической, и определяется 
мультипольными моментами атомов, так что полный момент и 
момент каждого атома равны нулю (скрытый магнетизм).

• Средний модуль магнитного дипольными момента, вычисленный 
ab initio, довольно велик, ~3 mB на ячейку. 

• Возможно наблюдение двух типов запрещённых рефлексов, 
связанных (а) с наличием плоскостей скользящего отражения и (б) 
со специальным положением атомов рения в ячейке, но их 
дифракционные амплитуды довольно малы, максимум ~ 0.2 mB .
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