Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 88, ćżŕ. 5, ś. 377 { 381 cfl 2008 č. 10 śěŋš£ąř£

Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋőćőčő 16{18 Ł śćěřţŕřőćőďŋĺłă LiFeAs ć śřăćŋěŋĺĺ ś Li_{0.5}FeAs ĺ LiCoAs

Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ^{1)}

Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă Şřăńĳśłőčő őšď. ŘĂŊ, 620041 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 10 ĺ¿ń£ 2008 č.

Ŋă őśŋőćě ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ FLAPW-GGA řăśůěšőć ĺğşůěŋă ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋőćőčő 16{18 Ł śćěřţŕřőćőďŋĺłă LiFeAs łăł ćőğňőęŋőčő ŕěřćőčő ŕřěďśšăćĺšěń£ šřěšĳěľ (šăł ŋăğżćăěňőľ \111") čřşŕŕż ťăğ, ŋăř£ďş ś čřşŕŕăňĺ ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ \1111" őłśĺăřśěŋĺďőć LnOFeAs ĺ šřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ \122" ăřśěŋĺďőć AFe2As2, ćţőď£źĺňĺ ć śěňěľśšćő ŋőćżţ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋżţ 26{56 Ł FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć. Ďń£ LiFeAs őąśşęďěŋż śšřşłšşřă, ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż, ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ, ŕőćěřţŋőśšĳ Ťěřňĺ, łő- ¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ fl ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ, łőšőřżě śőŕőśšăćńěŋż ś ăŋăńőčĺůŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ďń£ śĺśšěň, ňőďěńĺřş¿źĺţ ďżřőůŋőě (Li0.5FeAs) ĺ ¡ńěłšřőŋŋőě (LiCoAs) ďőŕĺřőćăŋĺě LiFeAs.

PACS: 71.15.Mb, 71.18.+y, 74.25.Jb

Őďŋĺň ĺğ ŋăĺąőńěě ğŋăůĺňżţ śőążšĺľ 2008 č. ć őąńăśšĺ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ £ćĺńőśĳ őšłřżšĺě [1] ŋőćőčő łńăśśă šăł ŋăğżćăěňżţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć (ŚŔ) ś łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřőľ (TC ∼ 26−56 K), ďőśšăšőůŋő ąńĺğłőľ ł \ăğőšŋőňş şřőćŋ¿" T = 77 Ł, łőšőřżľ řăŋěě ążń ďőśšĺčŋşš šőńĳłő ďń£ łşŕřăšŋżţ ĆŠŚŔ. İšőš łńăśś ŋőćżţ ŚŔ ćłń¿ůăěš ďćě řőďśšćěŋŋżě čřşŕŕż ňăšěřĺăńőć.

Ŕěřćş¿ čřşŕŕş, šăł ŋăğżćăěňżţ \1111"-ťăğ, śőśšăćń£¿š [1 { 9] śńőĺśšżě ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżě őłśĺăřśěŋĺďż ŕěřěţőďŋżţ ĺ řěďłőğěňěńĳŋżţ ňěšăńńőć LnOFeAs, čďě Ln = La, Ce . . . Gd, Tb, Dy, ďń£ łőšőřżţ śćěřţŕřőćőď£źĺľ ŕěřěţőď (ďő TC ∼ 56 K ďń£ SmO_1�xFxFeAs [9]) ćőğŋĺłăěš ŕřĺ ĺţ ¡ńěłšřőŋŋőň ĺńĺ ďżřőůŋőň ďőŕĺřőćăŋĺĺ.

Ćšőřş¿ čřşŕŕş, \122"-ťăğ ŕřěďśšăćń£¿š [10 { 15] śńőĺśšżě šřěţłőňŕőŋěŋšŋżě ăřśěŋĺďż AFe_2As_2, čďě A = Ca, Sr ĺńĺ Ba. İšĺ ňăšěřĺăńż ŕěřěţőď£š ć śćěřţŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě (TC ∼ 20−38 K) ŕřĺ ĺţ ďżřőůŋőň ďőŕĺřőćăŋĺĺ.

Őąě şŕőň£ŋşšżě čřşŕŕż \1111"- ĺ \122"-ťăğ: 1) śőďěřęăš ć řěÿěšłě ăšőňż ňăčŋĺšŋőčő ¡ńěňěŋšă { ęěńěğă, 2) ć ŋěďőŕĺřőćăŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ ĺňě¿š śńőęŋş¿ ňăčŋĺšŋş¿ śšřşłšşřş ś őąřăğőćăŋĺěň ćőńŋ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ĺ ŕřĺ ŕőŋĺęěŋĺĺ šěňŕěřăšşřż ĺśŕżšżćă¿š ťăğőćżľ ŕěřěţőď ĺğ šěšřăčőŋăńĳŋőľ ć ňőŋőłńĺŋŋş¿ (őřšőřőňąĺůěśłş¿) śšřşłšşřş, 3) £ćń£¿šś£ śşźěśšćěŋŋő ăŋĺğőšřőŕŋżňĺ (łćăğĺďćşňěřŋżňĺ) śĺśšěňăňĺ, łřĺśšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřă łőšőřżţ śőśšăćńěŋă ňőńěłşń£řŋżňĺ śńő£ňĺ [LnO]^{1+} (ĺńĺ ŕńăŋăřŋżňĺ śěšłăňĺ ĺőŋőć A^{2+}), ůěřěďş¿źĺ-

1)e-mail: ivanovskii@ihim.uran.ru

Řĺś.1. Łřĺśšăńńĺůěśłĺě śšřşłšşřż: 1 { \111"-ťăğż LiFeAs ĺ 2 { Li0.5FeAs

ňĺś£ śő śńő£ňĺ [FeAs]^1�, őąřăğőćăŋŋżňĺ šěšřă¡ďřăňĺ FeAs_4. Ĺňě¿źĺěś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ĺ šěőřěšĺůěśłĺě ďăŋŋżě [1 { 15] śćĺďěšěńĳśšćş¿š, ůšő ćőğŋĺłŋőćěŋĺě śćěřţŕřőćőď£źěčő śőśšő£ŋĺ£ ďń£ ¡šĺţ ňăšěřĺăńőć šěśŋő ść£ğăŋő ś ŕőďăćńěŋĺěň şłăğăŋŋżţ śšřşłšşřŋőčő ĺ ňăčŋĺšŋőčő ŕěřěţőďőć ďń£ \1111"- ĺ \122"-ťăğ ć řěğşńĳšăšě ĺţ ďőŕĺřőćăŋĺ£.

Ć ść£ğĺ ś ĺğńőęěŋŋżň ąőńĳÿőľ ĺŋšěřěś ŕřěďśšăćń£ěš ŋěďăćŋěě śőőąźěŋĺě [16] őą őąŋăřşęěŋĺĺ śćěřţŕřőćőď£źěčő ŕěřěţőďă (TC ∼ 16−18 K) ć őąřăğűăţ Li_1�xFeAs (x = 0.0−0.4). Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ţőš£ ďăŋŋă£ ťăğă ŕő śćőĺň śšřşłšşřŋżň ţăřăłšěřĺśšĺ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 5 { 6 2008 377

Řĺś.2. Śńěćă: ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż; śŕřăćă: ŕőńŋă£ ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ \111"-ťăğż LiFeAs

łăň (ĺ ţĺňĺůěśłőňş śőśšăćş) ŕőďőąŋă şŕőň£ŋşšżň \1111" ĺ \122" śĺśšěňăň, šő ěśšĳ ĺňěěš łćăğĺďćşňěřŋş¿ śšřşłšşřş, őąřăğőćăŋŋş¿ ůěřěďőćăŋĺěň śńőěć . . . Li/[FeAs]/Li/[FeAs] . . . , čďě śńőĺ [FeAs] śťőřňĺřőćăŋż şŕăłőćłőľ šěšřă¡ďřőć FeAs_4 (řĺś.1), śćěřţŕřőćőď£źĺľ ŕěřěţőď ďń£ Li_1�xFeAs ćőğŋĺłăěš ąěğ şůăśšĺ£ łăłĺţ-ńĺąő ĺŋőřőďŋżţ ŕřĺňěśěľ { ďőŕăŋšőć.

Ťăğă LiFeAs ŕřĺŋăďńěęĺš őąÿĺřŋőňş (ąőńěě 200 ŕřěďśšăćĺšěńěľ [17]) śěňěľśšćş śőěďĺŋěŋĺľ ś šěšřăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřőľ (łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺľ šĺŕ Cu_2Sb, ŕřőśšř. čřşŕŕă P 4/nmm) ĺ ňőęěš řăśśňăšřĺćăšĳś£ [16, 18] łăł ŕěřćżľ ŕřěďśšăćĺšěńĳ šřěšĳěľ čřşŕŕż (\111" šĺŕă) ŋőćżţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ć řăňłăţ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋőčő ğőŋŋőčő ňěšőďă FLAPW-GGA ĺğşůěŋż śšřşłšşřŋżě ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă ŋőćőčő 16{18K śćěřţŕřőćőďŋĺłă LiFeAs, ă šăłęě őąśşęďăěšś£ ćőŕřőś őą ĺţ ĺğňěŋěŋĺ£ţ ŕřĺ ďżřőůŋőň ĺńĺ ¡ńěłšřőŋŋőň ďőŕĺřőćăŋĺĺ ¡šőčő ňăšěřĺăńă. İťťěłš ďżřőůŋőčő ďőŕĺřőćăŋĺ£ ňőďěńĺřşěšś£ ŋă ŕřĺňěřě ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőľ ťăğż LiFeAs, śőďěřęăźěľ 50% ćăłăŋśĺľ ŕő ŕőďřěÿěšłě ńĺšĺ£: Li_0:_5FeAs. Ŕřĺ ¡šőň łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć (ŁĆİ, ŋă ťőřň. ěď.) şňěŋĳÿăěšś£ őš ŁĆİ = 14 ě (LiFeAs) ďő ŁĆİ = 13.5 ě (Li_0:_5FeAs). Ďń£ ĺğşůěŋĺ£ ¡ťťěłšă ¡ńěłšřőŋŋőčő ďőŕĺřőćăŋĺ£ ążńă řăśśůĺšăŋă ĺğőśšřşłšşřŋă£ ťăğă Li- ŚőAs, čďě ŁĆİ = 15 ě. Őšňěšĺň, ůšő ŋěďăćŋő ćżŕőńŋěŋż ŕěřćżě ¡łśŕěřĺňěŋšż ŕő ğăňěźěŋĺ¿ ć śőśšăćě FeAs śćěřţŕřőćőď£źĺţ ňăšěřĺăńőć ăšőňőć ęěńěğă łőąăńĳšőň ĺ őąŋăřşęěŋ ŚŔ ŕěřěţőď (TC ∼ 6−15 K) ďń£ őąřăğűőć LaOFe_1�ţŚőţAs (0.05 < x < 0.15) [19].

Ć ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěľłăţ šěšřăčőŋăńĳŋżţ (ŕřőśšř. čřşŕŕă P 4/nmm) ťăğ Li(Fe,Co)As ăšőňż řăśŕőńőęěŋż ć ŕőğĺűĺ£ţ: (Fe,Co): 2a(3/4, 1/4, 1/2), Li: 2b (3/4, 1/4, 0) ĺ As: 2c(1/4, 1/4, z_{As}), čďě z_{As} { šăł ŋăğżćăěňżľ ćŋşšřěŋŋĺľ ŕăřăňěšř. Ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłă£ ťăğă Li_0:_5FeAs ňőďěńĺřőćăńăśĳ şďćőěŋŋőľ £ůěľłőľ łőňŕńěłšŋőčő LiFeAs, čďě ŕőńőćĺŋă ăšőňőć Li ĺğ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ăšőňŋżţ śěšőł ążńă şďăńěŋă. Ŕřőśšřăŋśšćěŋŋă£ čřşŕŕă ¡šőľ śšřşłšşřż - I4/mmm, řĺś.1. Řăśůěšż ŕřőćěďěŋż ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżň ňěšőďőň ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ (FP-LAPW, łőď WIEN2k) [20] ś őąőąźěŋŋőľ čřăďĺěŋšŋőľ ăŕŕřőłśĺňăűĺěľ (GGA) őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőčő ŕőšěŋűĺăńă [21]. Řăďĺşśż ăšőňŋżţ mu‹n-tin śťěř śőśšăćń£ńĺ: 2.2 ăš.ěď. (Fe,Co), 2.3 ăš.ěď. (Li) ĺ 2.0 ăš.ěď. (As). Ŋăąőř ŕńőśłĺţ ćőńŋ K_{max} őŕřěďěń£ńś£ łăł RMT · K_{max} = 7.0. Ĺŋšěčřĺřőćăŋĺě ŕő ğőŋě Ąřĺńń¿¡- ŋă (ĞĄ) ŕřőćěďěŋő ňěšőďőň šěšřă¡ďřőć ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň śěšłĺ 9 × 9 × 6 ďń£ 45 k-šőůěł ć ŋěŕřĺćőďĺňőľ ůăśšĺ ĞĄ. Łřĺšěřĺľ śţőďĺňőśšĺ ďń£ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śőśšăćń£ń 0.01 ňRy, ďń£ ğăř£ďőć { 0.1 ň.ě.

Ŕřőćěďěŋă ŕőńŋă£ śšřşłšşřŋă£ őŕšĺňĺğăűĺ£ ćśěţ ťăğ łăł ŕő ŕăřăňěšřăň řěÿěšłĺ, šăł ĺ ŕő ăšőňŋżň ŕőğĺűĺ£ň, ďăŋŋżě ŕřĺćěďěŋż ć šăąń.1. Ćĺďŋő, ůšő ććěďěŋĺě ćăłăŋśĺľ Li ŕřĺćőďĺš ďń£ Li_0:_5FeAs (őšŋőśĺšěńĳŋő łőňŕńěłšŋőľ ťăğż LiFeAs) ł śęăšĺ¿

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 5 { 6 2008

Šăąńĺűă 1

Őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě ŕőśšő£ŋŋżě řěÿěšłĺ (a, c, ć A), ćŋşšřěŋŋĺě ŕăřăňěšřż (z_{As}), őąžěňż ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł (Vo, ć A^3) ĺ ŋěłőšőřżě ňěęăšőňŋżě řăśśšő£ŋĺ£ (d, ć A) ďń£ šěšřăčőŋăńĳŋżţ śńőĺśšżţ ťăğ LiFeAs, Li0.5FeAs ĺ LiCoAs śőčńăśŋő FLAPW-GGA řăśůěšőć ć śřăćŋěŋĺĺ ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň [16, 17]

Ťăğă (ŕř.čřşŕŕă) LiFeAs Li_{0.5}FeAs LiCoAs /ŕăřăňěšř (P 4/nmm) (I4/mmm) (P 4/nmm) a 3.9522 (3.76 [16]; 3.776 [17])� 3.9476 3.9676 c 5.8198 (6.28 [16]; 6.219 [17]) 10.0438 5.7859 c/a 1.473 (1.67 [16]; 1.681 [17]) 2.544 1.458 z_{As} 0.2858 (0.24 [17]) 0.3701 0.2872 Vo 90.01 156.52 91.08 d(Fe(Śő)-As) 2.795 2.791 2.806 d(Fe-Fe(Śő-Śő)) 2.337 2.313 2.335

�_{Ć śłőąłăţ ŕřĺćěďěŋż ĺňě¿źĺěś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě ďń£ Lix<1FeAs [16] ĺ Li1.1FeAs [17].}

Šăąńĺűă 2

Ŕőńŋżě N^{tot}(E_F ) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě N^l(E_F ) ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (śőśš./¡Ć ťőřň.ěď.), łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ γ (ňĎę·K�^2·ňőńĳ�^1) ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ χ (in 10�^4 ¡.ň.ě/ňőńĳ) ďń£ LiFeAs, Li0.5FeAs ĺ LiCoAs ŕő ďăŋŋżň FLAPW-GGA řăśůěšőć

Ťăğă/ŕăřăňěšř LiFeAs Li_{0.5}FeAs LiCoAs N^{Fed}(E_F ) 1.203 0.314(↑)/1.195(↓)� 0.298(↑)/0.733(↓) N^{As}(E_F ) 0.037 0.039(↑)/0.039(↓) 0.036(↑)/0.092(↓) N^{tot}(E_F ) 1.527 0.481(↑)/1.401(↓) 0.501(↑)/1.170(↓) γ 3.60 4.44 3.94 χ 0.49 0.61 0.54

�_{Ďń£ ňăčŋĺšŋżţ ťăğ ŕřĺćěďěŋż ćłńăďż śőśšő£ŋĺľ śő śŕĺŋăňĺ \ććěřţ" (↑) ĺ \ćŋĺğ" (↓).}

śńő£ [FeAs] ĺ şňěŋĳÿěŋĺ¿ ňěęăšőňŋżţ řăśśšő£ŋĺľ d(Fe-As) ĺ d(Fe-Fe), łăł ĺ ňěęśńőěćőčő řăśśšő£ŋĺ£ [FeAs]/Li. Ŋăőąőřőš, ğăňěźěŋĺě ăšőňőć ęěńěğă ŋă łőąăńĳš ŕřĺćőďĺš ł ăŋĺğőšřőŕŋőľ ďěťőřňăűĺĺ śšřşłšşřż: ŕăřăňěšř a (ĺ ňěęăšőňŋżě řăśśšő£ŋĺ£ ć [CoAs] śńőě) şćěńĺůĺćă¿šś£, šőčďă łăł ňěęśńőěćőě řăśśšő£- ŋĺě (ŕăřăňěšř c) şňěŋĳÿăěšś£.

Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ (ŔŚ) LiFeAs ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.2. Ćăńěŋšŋă£ ğőŋă (ć ĺŋšěřćăńě őš { 5.6 ¡Ć ďő şřőćŋ£ Ťěřňĺ EF ) ďń£ LiFeAs (łăł ĺ ďń£ řőďśšćěŋŋżţ \1111"- ĺ \122"-ťăğ, śň. [2, 5, 7, 8, 13, 14]) śőśšăćńěŋă ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő Fe 3dĺ As 4p-śőśšő£ŋĺ£ňĺ. Ěě ŋĺęŋĺľ łřăľ (ć ĺŋšěřćăńě őš { 5.6 ¡Ć ďő −2.3 ¡Ć ŋĺęě EF ) ćłń¿ůăěš ŕěřěłřżćă¿źĺěś£ (čĺąřĺďŋżě) Fe 3d- As 4p-śőśšő£ŋĺ£, ťőřňĺřş¿źĺě łőćăńěŋšŋżě ść£ğĺ Fe-As ć šěšřă¡ďřăţ FeAs_4. Ŕřĺťěřňĺěćśłă£ őąńăśšĳ (őš −2.3 ¡Ć ďő EF ) śőśšőĺš ć őśŋőćŋőň ĺğ Fe 3d śőśšő£ŋĺľ, łőšőřżě ćŋőś£š őśŋőćŋőľ ćłńăď ć ŕőńŋş¿ ŔŚ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (N^{tot}(EF ), šăąń.2), šő ěśšĳ őšćěšśšćěŋŋż ğă ŕřőćőď£- źĺě śćőľśšćă śĺśšěňż. Ćăęŋő őšňěšĺšĳ, ůšő śőśšő- £ŋĺ£ ńĺšĺ£ ć őąńăśšĺ ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ŕřăłšĺůěśłĺ őšśşšśšćş¿š, šő ěśšĳ ć řěÿěšłě LiFeAs ¡šĺ ăšőňż ŋăţőď£šś£ ć ĺőŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ, ąńĺğłőň ł Li^{1+}, ć řěğşńĳšăšě śńőĺ [FeAs] ć łřĺśšăńńě ćğăĺňőďěľśšćş¿š ś śőśěďŋĺňĺ śěšłăňĺ Li ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ğă śůěš ĺőŋŋżţ ść£ğěľ. Őšś¿ďă, LiFeAs (łăł ĺ \1111"- ĺ \122"-ťăğż [13]) ňőęŋő őŕĺśăšĳ łăł łćăğĺďćşňěřŋżľ ĺőŋŋżľ ňěšăńń.

Ŕěřěśěłă¿źĺě EF łćăğĺŕńőśłĺě Fe 3d-ŕőďőąŋżě ğőŋż őąřăğş¿š śĺśšěňş ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺ ďżřőůŋżţ łăřňăŋőć (řĺś.2), ťőřňĺřş£ ţăřăłšěřŋş¿ šőŕőńőčĺ¿ ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ (ŔŤ, řĺś.3), łőšőřă£ śőśšőĺš ĺţ ďćşţ ďżřőůŋżţ űĺńĺŋďřőć ć űěŋšřě ĞĄ (ŋăŕřăćńěŋĺě Č{Z) ĺ ďćşţ ¡ńěłšřőŋŋżţ ńĺśšőć { ćďőńĳ ěě čřăŋěľ (ŋăŕřăćńěŋĺě Ă{Ň). Śţőďŋőě śšřőěŋĺě ŔŤ ŕőńşůěŋő [22] ďń£ śćěřţŕřőćőď£źĺţ \1111"-ťăğ, śň. řĺś.3.

Őďŋĺň ĺğ ćăęŋěľÿĺţ ćőŕřőśőć ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ ŋőćżţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć £ćń£ěšś£ őŕřěďěńěŋĺě ĺţ őśŋőćŋőčő ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£, śň. [1 { 14]. Ăćšőřż [22] őšňěůă¿š, ůšő łőřřěłšŋőě őŕĺśăŋĺě ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ¡šĺţ śĺśšěň ć řăňłăţ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ ğőŋŋżţ řăśůěšőć ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ść£ğăŋő ś ćżąőřőň łřĺśšăńńĺůěśłőčő ŕőšěŋűĺăńă ĺ śăňőśőčńăśő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 5 { 6 2008

Řĺś.3. Ŕőćěřţŋőśšĳ Ťěřňĺ \111"-ťăğż LiFeAs. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ śŕřăćă ŕřĺćěďěŋă ŕőćěřţŋőśšĳ Ťěřňĺ ďń£ \1111" ťăğż LaO0.9F0.1FeAs [23]

Řĺś.4. Śŕĺŋőćżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ňăčŋĺšŋżţ ťăğ Li0.5FeAs ĺ LiCoAs

ćăŋŋżň řăśůěšőň ăšőňŋőľ śšřşłšşřż. Ć řăňłăţ ŋăÿěčő FLAPW-GGA řăśůěšă ś ŕőńŋőľ őŕšĺňĺğăűĺěľ ŕăřăňěšřőć £ůěľłĺ ĺ ăšőňŋżţ łőőřďĺŋăš ć łăůěśšćě őśŋőćŋőčő ďń£ LiFeAs ŕőńşůěŋő ŋěňăčŋĺšŋőě (ŊŇ) řěÿěŋĺě, ůšő śőčńăśşěšś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ťĺłśĺřşěňżň [16] ŚŔ śőśšő£ŋĺěň ¡šőľ ťăğż. Ňż ćżŕőńŋĺńĺ šăłęě śěřĺ¿ FLAPW-GGA řăśůěšőć łřĺśšăńńă LiFeAs ś ťĺłśĺřőćăŋŋżňĺ ŕăřăňěšřăňĺ řěÿěšłĺ, ćğ£šżňĺ ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšă [16], ĺ őŕšĺňĺğĺřş£ ńĺÿĳ ŋěĺğćěśšŋżľ ćŋşšřěŋŋĺľ ŕăřăňěšř z_{As}. Ć łăůěśšćě ćőğňőęŋżţ śřăćŋĺćăńĺśĳ ŊŇ, ťěřřőňăčŋĺšŋőě (ŤŇ) ĺ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőě (ĂŤŇ, ŕő šĺŕş G) řěÿěŋĺ£. Ŋăľďěŋő, ůšő ć ďăŋŋőň śńşůăě őśŋőćŋżň £ćń£ěšś£ ĂŤŇ śőśšő£ŋĺě; ŕőńŋżě ¡ŋěřčĺĺ ďćşţ ďřşčĺţ śőśšő£ŋĺľ őłăğżćă¿šś£ ŋă 0.05 ¡Ć/ťőřň.ěď. (ŤŇ) ĺ 0.07 ¡Ć/ťőřň.ěď. (ŊŇ) ćżÿě. Ŕřĺ ¡šőň ńőłăńĳŋżě ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ŋă ăšőňăţ ęěńěğă śőśšăćĺńĺ 1.889 μ_B ĺ 1.623 μ_B { ďń£ ĂŤŇ ĺ ŤŇ śőśšő£ŋĺľ śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕőďůěřłŋěň, ůšő ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ŊŇ ťăğż LiFeAs ďń£ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ ŕăřăňěšřőć řěÿěšłĺ ĺ ăšőňŋżţ łőőřďĺŋăš (šăąń.1) ŋă 0.04 ¡Ć/ťőřň.ěď. ňěŋĳÿě, ůěň ďń£ ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋőľ ĂŤŇ ťăğż ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ŕăřăňěšřăňĺ řěÿěšłĺ [16].

Řăğńĺůĺ£ řăśśůĺšăŋŋżţ ŋăňĺ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ ŕăřăňěšřőć řěÿěšłĺ LiFeAs ĺ ŕřĺćőďĺňżţ ć ¡łśŕěřĺňěŋšăţ [16, 17] (šăąń.1), őůěćĺďŋő, ść£ğăŋż ś šěň, ůšő 1) ďăŋŋżě [16, 17] śőőšćěšśšćş¿š ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺň śőśšăćăň: Lix<_1FeAs [16] ĺ Li_1:_1FeAs [17], ĺ 2) śĺŋšěğĺřőćăŋŋżě őąřăğűż ňőčşš śőďěřęăšĳ ğŋăůĺšěńĳŋőě łőńĺůěśšćő ŕřĺňěśŋżţ ťăğ, ć łăůěśšćě łőšőřżţ ć FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłăţ ŋăĺąőńěě ůăśšő ŕřĺśşšśšćş¿š ăřśěŋĺďż ęěńěğă: Fe_2As, FeAs ĺ FeAs_2. Ŋăŕřĺňěř, šźăšěńĳŋżľ ťăğőćżľ ăŋăńĺğ [23] ř£ďă ŚŔ \1111"- ĺ \122"-ťăğ, śĺŋšěğĺřőćăŋŋżţ ŕő šőľ ęě šćěřďőťăğŋőľ ňěšőďĺłě, ůšő ĺ Lix<_1FeAs [16], ćż- £ćĺń, ůšő ¡šĺ ŕřőďşłšż ćłń¿ůă¿š: \1111"-ťăğż { őłőńő 11% ŕřĺňěśĺ FeAs_2, ă \122"-ťăğż { ďő 38% ŕřĺňěśŋőľ ňăčŋĺšŋőľ ťăğż Fe_2As. Łřőňě šőčő, ŋěńĳğ£ ĺśłń¿ůĺšĳ ŋăńĺůĺ£ ďřşčĺţ ďěťěłšőć, łőšőřżě ňőčşš ćńĺ£šĳ ŋă łřĺśšăńńĺůěśłş¿ śšřşłšşřş FeAs-ŚŔ { šăłĺţ, łăł ĺŋšěřňěšăńńĺůěśłĺě łńăśšěřż {FeAs}, ŋă ćőğňőęŋőśšĳ őąřăğőćăŋĺ£ łőšőřżţ şłăğżćă¿š ăćšőřż [24].

Őšňěšĺň ĺğňěŋěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőčő ĺ ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺľ LiFeAs ŕřĺ ěčő ďżřőůŋőň ĺ ¡ńěłšřőŋŋőň

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 5 { 6 2008 ďőŕĺřőćăŋĺĺ (řĺś.3, šăąń.1,2). Ďń£ őąěĺţ ťăğ, ňőďěńĺřş¿źĺţ ¡šĺ ¡ťťěłšż, ć łăůěśšćě őśŋőćŋőčő ŕőńşůěŋő ňăčŋĺšŋőě řěÿěŋĺě (řĺś.3), ŕřĺ ¡šőň ŇŇ ŋă ăšőňăţ Fe śőśšăćĺńĺ őłőńő 0.49 μ_B (Li_0:_5FeAs) ĺ 0.48 μ_B (LiCoAs). Ďń£ ¡šĺţ ťăğ N^{tot}(EF ), ă šăłęě łő¡ťťĺűĺěŋšż γ ĺ χ őłăğżćă¿šś£ ćżÿě, ůěň ďń£ ŚŔ LiFeAs.

Šăłĺň őąřăğőň, ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ć řăňłăţ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋőčő FLAPW-GGA ňěšőďă ĺğşůěŋă ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋőćőčő 16{18 Ł śćěřţŕřőćőďŋĺłă LiFeAs łăł ćőğňőęŋőčő ŕěřćőčő ŕřěďśšăćĺšěń£ šřěšĳěľ (\111") čřşŕŕż ťăğ (ŋăř£ďş ś čřşŕŕăňĺ ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ \1111" őłśĺăřśěŋĺďőć LnOFeAs ĺ šřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ \122" ăřśěŋĺďőć AFe_2As_2), ćţőď£źĺňĺ ć śěňěľśšćő ŋőćżţ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋżţ 26{56Ł FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő śőśšăć ĺ řăśŕřěďěńěŋĺě ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ ğőŋ, łăł ĺ šőŕőńőčĺ£ ŔŤ LiFeAs, ŕőďőąŋż ŚŔ ňăšěřĺăńăň, ŕőńşůěŋŋżň ŋă őśŋőćě \1111"- ĺ \122"-ťăğ. İšő ďăěš őśŋőćăŋĺě şšćěřęďăšĳ, ůšő ňěţăŋĺğňż śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ďń£ LiFeAs ĺ ďřşčĺţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć ďőńęŋż ążšĳ ŕőďőąŋżňĺ.

Ŋăłőŋěű, ŋăÿĺ řăśůěšż ťăğż LiFeAs ś ćăřĳĺřşěňżňĺ ŕăřăňěšřăňĺ řěÿěšłĺ, ă šăłęě ŕřĺ ěě ¡ńěłšřőŋŋőň ĺńĺ ďżřőůŋőň ďőŕĺřőćăŋĺĺ ŕőłăğżćă¿š, ůšő ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ ňěęăšőňŋżţ řăśśšő£ŋĺľ ĺ (ĺńĺ) ŁĆİ ¡šă śĺśšěňă śłńőŋŋă ł ŕěřěţőďş ć ňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, łăł śńěďşěš ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšă [16], ŚŔ śőśšő£ŋĺě ťĺłśĺřşěšś£ ďń£ śőśšăćőć Li_1:_0�_0:_6FeAs (ŁĆİ = 14.0{13.6ě), šőčďă łăł ŋăÿĺ řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő ťăğă śőśšăćă Li_0:_5FeAs (ŁĆİ = 13.5 ě) ŕěřěţőďĺš ć ňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě.

Šăłĺň őąřăğőň, śćěřţŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě ŋőćőľ \111" ťăğż ąşďěš ćěśĳňă ůşćśšćĺšěńĳŋżň ł şłăğăŋŋżň ŕăřăňěšřăň ĺ, őůěćĺďŋő, ąşďěš řěăńĺğőćăšĳś£ ć ĺţ őčřăŋĺůěŋŋőň ĺŋšěřćăńě. Őšś¿ďă, őŕřěďěńěŋĺě čřăŋĺű őąńăśšĺ \őŕšĺňăńĳŋżţ" śšřşłšşřŋżţ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ ŕăřăňěšřőć, ć šőň ůĺśńě, ś ŕőňőźĳ¿ ňěšőďőć ğőŋŋőľ šěőřĺĺ, £ćń£ěšś£ ćăęŋőľ ğăďăůěľ, śŕőśőąśšćş¿źěľ ŕőĺśłş ŋőćżţ ŚŔ ĺğ ŕřěďśłăğżćăěňőľ [16, 18] čřşŕŕż \111"-ťăğ.

1. Y. Kamihara, T. Watanabe, M. Hirano, and H. Hosono, J. Am. Chem. Soc. 130, 3296 (2008).

2. H. Takahashi, K. Igawa, K. Arii et al., Nature 453, 376 (2008).

3. Z. A. Ren, J. Yang, W. Lu et al., Euro. Phys. Lett. 82, 57002 (2008).

4. X. H. Chen, T. Wu, G. Wu et al., Nature 453, 761 (2008).

5. F. Hunte, J. Jaroszynski, A. Gurevich et al., Nature 453, 903 (2008).

6. C. Cruz, Q. Huang, J. W. Lynn et al., Nature 453, 899 (2008).

7. Ĺ. Ă. Ŋěłřăśőć, Ğ. Ć. Ŕůěńłĺŋă, Ň. Ć. Śăďőćśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 87, 647 (2008).

8. Ć. Ń. Łőęěćŋĺłőć, Ő. Ŋ. Ńěőŋĺďőćă, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ ĺ ďř., Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 87, 747 (2008).

9. Z. A. Ren, W. Lu, J. Yang et al., Chin. Phys. Lett. 25, 2215 (2008).

10. M. Rotter, M. Tegel, and D. Johrendt, arXiv:0805.4630 (2008).

11. M. S. Torikachvili, S. L. Bud’ko, N. Ni, and P. C.

Can˛eld, arXiv:0807.0616 (2008).

12. K. Sasmal, B. Lv, B. Lorenz, A. Guloy et al., arXiv:0806.1301 (2008).

13. Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 88, 115 (2008).

14. Ĺ. Ă. Ŋěłřăśőć, Ğ. Ć. Ŕůěńłĺŋă, Ň. Ć. Śăďőćśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 88, 155 (2008).

15. H. Luo, Z. Wang, H. Yang et al., arXiv:0807.0759 (2008).

16. X. C. Wang, Q. Q. Liu, Y. X. Lv et al., arXiv:0806.4688 (2008).

17. W. B. Pearson, Zeitsch. Kristallogr. 171, 23 (1985). 18. I. A. Nekrasov, Z. V. Pchelkina, and M. V. Sadovskii, arXiv:0807.1010 (2008).

19. A. S. Sefat, A. Huq, M. A. McGuire et al., arXiv:0807.0823 (2008).

20. P. Blaha, K. Schwarz, G. Madsen et al., WIEN2k, An Augmented Plane Wave Plus Local Orbitals Program for Calculating Crystal Properties, 2001, Vienna University of Technology, Vienna.

21. J. P. Perdew, S. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

22. I. I. Mazin, M. D. Johannes, L. Boeri et al., arXiv:0806.1869 (2008).

23. I. Nowik and I. Felner, arXiv:0806.4078 (2008). 24. A. A. Sidorenko and R. De Renzi, arXiv:0807.0769 (2008).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 5 { 6 2008