Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 88, ćżŕ. 10, ś. 781 { 785 © 2008 č. 25 ŋő£ąř£

Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă SrFeAsF ĺ CaFeAsF { ąăğĺśŋżţ ťăğ ŋőćőľ čřşŕŕż ąěśłĺśńőřőďŋżţ FeAs śćěřţŕřőćőďŋĺłőć

Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ^{1)}

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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 20 őłš£ąř£ 2008 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ FLAPW-GGA řăśůěšőć ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ŋěďăćŋő śĺŋšěğĺřőćăŋŋżţ ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ ťšőřăřśěŋĺďőć SrFeAsF ĺ CaFeAsF { ąăğĺśŋżţ ťăğ ŋőćőľ čřşŕŕż ąěśłĺśńőřőďŋżţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć. Ďń£ SrFeAsF ĺ CaFeAsF őŕřěďěńěŋż ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż, řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŕńőšŋőśšěľ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ, ¡ťťěłšĺćŋżě ăšőňŋżě ğăř£ďż, šőŕőńőčĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ, łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ, łőšőřżě őąśşęďă¿šś£ ć śőŕőśšăćńěŋĺĺ ś ăŋăńőčĺůŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ďń£ őłśĺăřśěŋĺďă LaFeAsO { ąăğĺśŋőľ ťăğż śěňěľśšćă ŋěďăćŋő őšłřżšżţ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋżţ (TC ∼ 26−56 Ł) łĺśńőřőďśőďěřęăźĺţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć.

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

Ćăęŋěľÿĺň śőążšĺěň 2008 č. ć őąńăśšĺ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ £ćĺńőśĳ őšłřżšĺě [1] ŋőćőčő łńăśśă FeAs śćěřţŕřőćőďŋĺłőć (ŚŔ), łőšőřżľ ćłń¿ůăěš šřĺ čřşŕŕż šăł ŋăğżćăěňżţ ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ ťăğ, śň. [1 { 5]. Śřěďĺ ŋĺţ ŋăĺąőńěě ňŋőčőůĺśńěŋŋş¿ čřşŕŕş śőśšăćń£¿š [3] łĺśńőřőďśőďěřęăźĺě ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżě ⟨⟨1111⟩⟩ ťăğż { őłśĺăřśěŋĺďż LnFeAsO (čďě Ln = La, Ce . . . Gd, Tb, Dy), ďń£ ŕřěďśšăćĺšěń£ łőšőřżţ { śĺśšěňż Gd_1�xThyFeAsO { ďőśšĺčŋşšă ňăłśĺňăńĳŋă£ ŋă śěčőďŋ£ÿŋĺľ ďěŋĳ łřĺšĺůěśłă£ šěňŕěřăšşřă TC ∼ 56 K [6].

Şŕőň£ŋşšżě ⟨⟨1111⟩⟩ ťăğż £ćń£¿šś£ ăŋĺğőšřőŕŋżňĺ (łćăğĺďćşňěřŋżňĺ) śĺśšěňăňĺ, łřĺśšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřă łőšőřżţ śőśšăćńěŋă ňőńěłşń£řŋżňĺ śńő£ňĺ [LnO]‹^+, ůěřěďş¿źĺňĺś£ śő śńő£ňĺ [FeAs]‹�. Ć ŋěďőŕĺřőćăŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ ¡šĺ śĺśšěňż ĺňě¿š śńőęŋş¿ ňăčŋĺšŋş¿ śšřşłšşřş ś őąřăğőćăŋĺěň ćőńŋ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ĺ ŕřĺ ŕőŋĺęěŋĺĺ šěňŕěřăšşřż ĺśŕżšżćă¿š ťăğőćżľ ŕěřěţőď ĺğ šěšřăčőŋăńĳŋőľ ć ňőŋőłńĺŋŋş¿ (őřšőřőňąĺůěśłş¿) śšřşłšşřş.

Ĺňě¿źĺěś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ĺ šěőřěšĺůěśłĺě ďăŋŋżě (śň. [1 { 10]) śćĺďěšěńĳśšćş¿š, ůšő ćőğŋĺłŋőćěŋĺě śćěřţŕřőćőď£źěčő śőśšő£ŋĺ£ ďń£ ¡šĺţ ňăšěřĺăńőć šěśŋő ść£ğăŋő ś ŕőďăćńěŋĺěň şłăğăŋŋżţ śšřşłšşřŋőčő ĺ ňăčŋĺšŋőčő ŕěřěţőďőć ć řěğşńĳšăšě ĺţ ¡ńěłšřőŋŋőčő ĺ (ĺńĺ) ďżřőůŋőčő ďőŕĺřőćăŋĺ£, ă šăłęě ŕřĺ ĺţ ąăřĺůěśłőľ őąřăąőšłě.

Őšłřżšĺě śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ďń£ őłśĺăřśěŋĺďőć LnFeAsO ĺŋĺűĺĺřőćăńő ĺŋšěŋśĺćŋżľ ŕőĺśł ĺţ ĺğőśšřşłšşřŋżţ (śšřşłšşřŋżľ šĺŕ ZrCuSiAs, ŕřőśšř. čřşŕŕă P 4/nmm) ăŋăńőčőć, łőšőřżě ňőčńĺ ąż śšăšĳ

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

ąăğĺśŋżňĺ ťăğăňĺ ŋőćżţ śćěřţŕřőćőď£źĺţ ňăšěřĺăńőć. Ć ¡šőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ ł śěčőďŋ£ÿŋěňş ďŋ¿ ğăňěšŋżě şśŕěţĺ ďőśšĺčŋşšż ć śĺŋšěğě ĺ ĺśśńěďőćăŋĺĺ ťĺğĺůěśłĺţ śćőľśšć ř£ďă őłśĺŕŋĺłšĺďőć šĺŕă LnMPnO (čďě M = Ni, Co ĺ Pn = N, Ř, Sb, Bi) [3, 11 { 15]. Ŕőďůěřłŋěň, ůšő łřĺśšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřă ćśěţ şŕőň£ŋşšżţ ťăğ ćłń¿ůăěš łĺśńőřőďśőďěřęăźĺě ňőńěłşń£řŋżě śńőĺ [LnO]‹^+.

Ć ść£ğĺ ś ĺğńőęěŋŋżň ąőńĳÿőľ ĺŋšěřěś ŕřěďśšăćń£¿š ŋěďăćŋĺě śőőąźěŋĺ£ [16 { 19] ő śĺŋšěğě ŋőćőľ čřşŕŕż ąěśłĺśńőřőďŋżţ ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ ⟨⟨1111⟩⟩ ťăğ { ťšőřăřśěŋĺďőć ĂFeAsF (čďě Ă = Sr, Ca, Eu). Łăł ĺ ĺţ ĺğőśšřşłšşřŋżě ăŋăńőčĺ { őłśĺŕŋĺłšĺďż LnMPnO { ďăŋŋżě ťăğż ĺňě- ¿š šěšřăčőŋăńĳŋş¿ łćăğĺďćşňěřŋş¿ śšřşłšşřş (šĺŕă ZrCuSiAs), őąřăğőćăŋŋş¿ ůěřěďőćăŋĺěň śńőěć . . . [AF]‹^+/[FeAs]‹�/[AF]‹^+/[FeAs]‹�/[AF]‹^+ . . . Ťšőřăřśěŋĺďż SrFeAsF, CaFeAsF ĺ EuFeAsF ŕřő£ćń£- ¿š [16, 10] ăŋőňăńĺĺ ŋă šěňŕěřăšşřŋżţ ğăćĺśĺňőśš£ţ ¡ńěłšřőśőŕřőšĺćńěŋĺ£, šěŕńőŕřőćőďŋőśšĺ ĺ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ ŕřĺ 175, 118 ĺ 153 Ł, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ăŋăńőčĺůŋżě ăŋőňăńĺĺ, őšŋőśĺňżě ğă śůěš ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ćőńŋ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ, őąŋăřşęěŋż ďń£ ĺğćěśšŋżţ łĺśńőřőďśőďěřęăźĺţ ⟨⟨1111⟩⟩ ťăğ [1 { 3, 6 { 10] ĺ řăśśňăšřĺćă¿šś£ łăł ţăřăłšěřŋżľ ŕřĺğŋăł, ŕőğćőń£¿źĺľ őęĺďăšĳ ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ć śőőšćěšśšćş¿źĺţ ňăšěřĺăńăţ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ. Ąőńěě šőčő, ŕřĺ ďőŕĺřőćăŋĺĺ SrFeAsF łőąăńĳšőň ążń őąŋăřşęěŋ (ďń£ śőśšăćă SrFe_0:_{875}Co_0:_{125}AsF) łřĺšĺůěśłĺľ ŕěřěţőď ś TC ∼ 4 Ł [17], ă ďń£ őąřăğűă ŋőňĺŋăńĳŋőčő śőśšăćă Sr_0:_8La_0:_2FeAsF śőőąźă¿š [19] ő łřĺšĺůěśłőň ŕěřěţőďě ś TC ∼ 31 Ł.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008 781

Řĺś.1. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż CaFeAsF (śńěćă) ĺ SrFeAsF (śŕřăćă)

İšĺ ŕřěďćăřĺšěńĳŋżě řěğşńĳšăšż ŕőğćőńĺńĺ ŕřěďŕőńőęĺšĳ [19], ůšő ŋă őśŋőćě ťšőřăřśěŋĺďőć ĂFeAsF ňőęěš ążšĳ ŕőńşůěŋő śěňěľśšćő ŋőćżţ ąěśłĺśńőřőďŋżţ śćěřţŕřőćőď£źĺţ ňăšěřĺăńőć, łőšőřőě śşźěśšćěŋŋő řăśÿĺřĺš ĺğćěśšŋżľ ł śěčőďŋ£ÿŋěňş ďŋ¿ łńăśś FeAs śćěřţŕřőćőďŋĺłőć.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ć řăňłăţ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋőčő ğőŋŋőčő ňěšőďă FLAPW-GGA ŕřěďśšăćńěŋż ŕěřćżě řěğşńĳšăšż ĺśśńěďőćăŋĺľ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ďćşţ śńőĺśšżţ ťšőřăřśěŋĺďőć SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF łăł ąăğĺśŋżţ ťăğ ŕřőčŋőğĺřşěňőčő śěňěľśšćă ŋőćżţ ąěśłĺśńőřőďŋżţ śćěřţŕřőćőď£źĺţ ňăšěřĺăńőć.

Řăśůěšż SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF ŕřőćěďěŋż ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżň ňěšőďőň ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ (FP-LAPW, łőď WIEN2k) [20] ś őąőąźěŋŋőľ čřăďĺěŋšŋőľ ăŕŕřőłśĺňăűĺěľ (GGA) őąňěŋŋőłőřřěń£űĺőŋŋőčő ŕőšěŋűĺăńă [21]. 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 10 × 10 × 4 ďń£ 40 k-šőůěł ć ŋěŕřĺćőďĺňőľ ůăśšĺ ĞĄ. Łřĺšěřĺľ śţőďĺňőśšĺ ďń£ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śőśšăćń£ń 0.01 ňRy, ďń£ ğăř£ďőć { 0.1 ň.ě.

Ŋă ŕěřćőň ¡šăŕě ŕřőćěďěŋă ŕőńŋă£ śšřşłšşřŋă£ őŕšĺňĺğăűĺ£ řăśśůĺšżćăěňżţ ťăğ łăł ŕő ŕăřăňěšřăň řěÿěšłĺ, šăł ĺ ŕő ăšőňŋżň ŕőğĺűĺ£ň, šăąń.1. Ćĺďŋő, ůšő ďń£ SrFeAsF őšńĺůĺ£ ňěęďş ŕőńşůěŋŋżňĺ ŋăňĺ ŕăřăňěšřăňĺ řěÿěšłĺ ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ŋě ŕřěćżÿă¿š 2%, ůšő ŋăţőďĺšś£ ć ŕřěďěńăţ řăśţőęďěŋĺ£ ňěęďş ĺňě¿źĺňĺś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ [16 { 19]. Ŕřĺ ŕěřěţőďě SrFeAsF→ŚăFeAsF ŕřőĺśţőďĺš şňěŋĳÿěŋĺě ŕăřăňěš-

Šăąńĺűă 1

Őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě ŕőśšő£ŋŋżě řěÿěšłĺ (a, c, A), ćŋşšřěŋŋĺě ŕăřăňěšřż (z_{As} z_{Sr,Ca}), ďńĺŋż ść£ğěľ (d(Fe-As), A), şčńż ść£ğěľ (As-Fe-As, čřăď) ĺ őąžěňż ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł (Vo, A^3) ďń£ šěšřăčőŋăńĳŋżţ śńőĺśšżţ ťăğ SrFeAsF ĺ CaFeAsF ŕő ďăŋŋżň FLAPW-GGA řăśůěšőć

Ťăğă/ŕăřăňěšř SrFeAsF CaFeAsF a 4.0055 (3.9930 [16]; 3.999 [17]; 3.9049 4.004 [18]; 4.011 [19]) c 8.8049 (8.9546 [16]; 8.973 [17]; 8.3565 8.971 [18]; 8.965 [19]) c/a 2.1982 (2.2426 [16]; 2.2438 2.1400 [17]; 2.2405 [18];2.2351 [19]) z_{As} 0.6397 (0.6527 [16]) 0.6525 z_{Sr,Ca} 0.1665 (0.1598 [16]) 0.1588 d(Fe-As) 2.350 (2.420 [16]) 2.331 (As-Fe-As) 105.89 (108.6 [16]) 107.38 Vo 141.27 (142.77 [16]) 127.42

�Ć śłőąłăţ ŕřĺćěďěŋż ĺňě¿źĺěś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě.

řőć řěÿěšłĺ (ůšő ńěčłő őąž£śŋĺňő ś şůěšőň řăğŋĺűż ĺőŋŋżţ řăďĺşśőć R(Sr^{2+}) = 1.12 A > R(Ca^{2+}) = = 0.99 A), őďŋăłő śęăšĺě łřĺśšăńńă ŕő őśĺ z (∼ 0.5 A) őłăğżćăěšś£ ąőńĳÿě, ůěň ć ŕńőśłőśšĺ xy (∼0.1 A). Śţőďŋżľ ¡ťťěłš ăŋĺğőšřőŕŋőľ ďěťőřňăűĺĺ łřĺśšăńńőć ŕřĺ ĺőŋŋżţ ğăňěźěŋĺ£ţ ążń őšňěůěŋ šăłęě ďń£ ř£ďă ĺğőśšřşłšşřŋżţ őłśĺŕŋĺłšĺďőć LnMPnO, śň. [15].

Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ (ŔŚ) SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.1 ĺ 2. Čřşŕŕă ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ, řăśŕőńőęěŋŋżţ ć ĺŋšěř-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008

Řĺś.2. Ŕőńŋżě (ććěřţş) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ CaFeAsF ĺ SrFeAsF

ćăńě ¡ŋěřčĺľ őš −12.4 ďő −10.8 ¡Ć ŋĺęě şřőćŋ£ Ťěřňĺ (EF ), őąřăğőćăŋż ć őśŋőćŋőň As 4s śőśšő£ŋĺ£ňĺ. Čřşŕŕă ğăŋ£šżţ ćăńěŋšŋżţ ğőŋ řăśŕőńăčăěšś£ ć ĺŋšěřćăńě őš −6.8 ¡Ć ďő EF (SrFeAsF) ĺ őš −7.3 ¡Ć ďő EF (ŚăFeAsF). Ćĺďŋő (řĺś.2), ůšő ć ¡šőň ¡ŋěřčěšĺůěśłőň ĺŋšěřćăńě ůěšłő ćżďěńěŋż šřĺ čřşŕŕż śőśšő- £ŋĺľ { ŕőńőśż A, B ĺ C. Ŕőńőśż A őąřăğőćăŋż ć őśŋőćŋőň F 2p ś ŕřĺňěśĳ¿ Sr(Ca) sp śőśšő£ŋĺľ, ŕőńőśż B { śňěÿăŋŋżňĺ (čĺąřĺďŋżňĺ) Fe 3d { As 4p śőśšő£ŋĺ£ňĺ, šőčďă łăł ŕřĺťěřňĺěćśłă£ őąńăśšĳ (ŕőńőśă C, ć ĺŋšěřćăńě őš ∼ − 2.2 ¡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 ťšőřăřśěŋĺďőć.

Ŕěřěśěłă¿źĺě EF łćăğĺŕńőśłĺě Fe 3d-ŕőďőąŋżě ğőŋż őąřăğş¿š śĺśšěňş ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺ ďżřőůŋżţ łăřňăŋőć (řĺś.1), 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 A − M). Śţőďŋőě śšřőěŋĺě ŔŤ ŕőńşůěŋő ďń£ śćěřţŕřőćőď£źĺţ ⟨⟨1111⟩⟩, ă šăłęě ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ ťăğ, śň. [4, 5, 22].

Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ řăśŕőńăčăěšś£ ŋă łřşšőň śłńőŋě ŕĺłă C ćąńĺğĺ ńőłăńĳŋőčő ňĺŋĺňşňă, řăğďěń£¿źěčő ść£ğżćă¿źĺě ĺ ăŋšĺść£ğżćă¿źĺě Fe 3d-ŕőďőąŋżě ğő-

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

(10�4 ¡.ň.ě./ňőńĳ) ďń£ SrFeAsF ĺ CaFeAsF ŕő ďăŋŋżň

FLAPW-GGA řăśůěšőć

ťăğă/ŕăřăňěšř SrFeAsF CaFeAsF N^{Fed}(E_F ) 1.188 1.529 N^{As}(E_F ) 0.039 0.040 N^{tot}(E_F ) 1.540 1.895 γ 3.630 4.466 χ 0.496 0.610

ŋż, řĺś.2. Śńěďőćăšěńĳŋő, ¡ńěłšřőŋŋőě ĺńĺ ďżřőůŋőě ďőŕĺřőćăŋĺě SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF ąşďěš ŕřĺćőďĺšĳ ł řěğłĺň ĺğňěŋěŋĺ£ň ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ, śşźěśšćěŋŋő ćńĺ££ ŋă ŕřőćőď£źĺě ĺ ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă ďăŋŋżţ łřĺśšăńńőć. Ĺğ ŕřĺćěďěŋŋżţ ć šăąń.2 ćěńĺůĺŋ ćĺďŋő, ůšő ćěńĺůĺŋă N(EF ), łăł ĺ őŕřěďěń£ěňżě ě¿ łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ (γ) ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ (χ), ćőğřăśšă¿š ŕřĺ ŕěřěţőďě őš SrFeAsF ł ŚăFeAsF.

Őďŋĺň ĺğ ćăęŋěľÿĺţ ćőŕřőśőć ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ ŋőćżţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć £ćń£ěšś£ őŕřěďěńěŋĺě ĺţ őśŋőćŋőčő ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£, śň. [1 { 15, 22]. Ć řăňłăţ FLAPW-GGA řăśůěšă ć łăůěśšćě őśŋőćŋőčő ďń£ SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF ŕőńşůěŋő ŋěňăčŋĺšŋőě (ŊŇ) řěÿěŋĺě; őďŋăłő, ŕő ŋăÿĺň őűěŋłăň, ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ŊŇ ťăğż SrFeAsF ńĺÿĳ ŋă ∼ 0.001 ¡Ć/ťőřň.ěď. ňěŋĳÿě, ůěň ďń£ ěě ťěřřőňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£, ďń£ łőšőřőčő ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ŋă ăšőňě ęěńěğă śőśšăćń£ěš 0.15 μĆ. Śńěďőćăšěńĳŋő, ďăŋŋżě ťšőřăřśěŋĺďż (łăł ĺ ⟨⟨1111⟩⟩ őłśĺŕŋĺłšĺďż [22]) ŋăţőď£šś£ ćąńĺğĺ čřăŋĺűż ĺţ ňăčŋĺšŋőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ, ĺ ňőęŋő ŕőńăčăšĳ, ůšő ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ ňěęăšőňŋżţ řăśśšő£- ŋĺľ (ŋăŕřĺňěř, ć řěğşńĳšăšě ąăřĺůěśłőľ őąřăąőšłĺ) ĺńĺ ďőŕĺřőćăŋĺ£ ¡šĺ śĺśšěňż ŕěřěľďşš ć ňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě.

Ć ğăłń¿ůěŋĺě řăśśňőšřĺň őśőąěŋŋőśšĺ ňěęăšőňŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ć ťšőřăřśěŋĺďăţ SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ¡ťťěłšőć őřąĺšăńĳŋőľ čĺąřĺďĺğăűĺĺ ćőśŕőńĳğşěňś£ ŕřĺćőďĺňżňĺ ŋă řĺś.2 ŕńőšŋőśš£ňĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ. İťťěłšż ğăř£- ďőćőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ (ĺőŋŋş¿ łőňŕőŋěŋšş ść£ğĺ) őąśşďĺň ŋă őśŋőćě ůĺśńěŋŋżţ őűěŋőł ăšőňŋżţ ğăř£- ďőć, ŕřőćěďěŋŋżţ ŕő śţěňě Ąěľďěřă [23]. Ć řăňłăţ ¡šőľ śţěňż šăł ŋăğżćăěňżě ąěľďěřőćśłĺě ğăř£- ďż (QB) őŕřěďěń£¿šś£ ĺŋšěčřĺřőćăŋĺěň ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ (ρ) ćŋşšřĺ űěŋšřĺřőćăŋŋżţ ŋă ăšőňăţ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008

Řĺś.3. Ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ CaFeAsF (śńěćă) ĺ SrFeAsF (śŕřăćă)

Šăąńĺűă 3

Ğăř£ďż ăšőňőć ĺ ňőńěłşń£řŋżţ śńőěć [FeAs], [Sr(Ca)F] (e) ďń£ SrFeAsF ĺ CaFeAsF, řăśśůĺšăŋŋżţ ć řăňłăţ ĺőŋŋőľ ňőďěńĺ (Q^i), ć řăňłăţ śţěňż Ąěľďěřă (Q^B) ĺ ĺţ řăğŋőśšĺ (´Q = Q^B � Q^i) ć śřăćŋěŋĺĺ ś ăŋăńőčĺůŋżňĺ ćěńĺůĺŋăňĺ ďń£ őłśĺăřśěŋĺďă LaFeAsO

Sr(Ca,La) Fe As F(O) [Sr(Ca,La)F(O)] [FeAs] SrFeAsF Q^i +2 +2 �3 �1 +1 �1 Q^B 8.465 7.741 5.950 7.843 16.309 15.585 ´Q 0.465 1.741 �2.050 �0.157 0.309 �0.309 CaFeAsF Q^i +2 +2 �3 �1 +1 �1 Q^B 6.411 7.734 5.986 7.869 14.280 15.603 ´Q 0.411 1.734 �2.014 �0.131 0.280 �0.280 LaFeAsO� Q^i +3 +2 �3 �2 +1 �1 Q^B 9.115 7.722 5.887 7.276 16.391 14.998 ´Q 1.115 1.772 �2.113 �0.724 0.391 �0.391

�Ŕő ďăŋŋżň [24].

ŕőńĺ¡ďřőć, ŕőćěřţŋőśšĺ łőšőřżţ ŕřőţőď£š ůěřěğ šőůłĺ ňĺŋĺňşňőć ρ ć ňěęăšőňŋőň ŕřőśšřăŋśšćě.

Ĺğ řĺś.2 ćĺďŋő, ůšő ŕőńőśż A ĺ B ćłń¿ůă¿š ćłńăďż ůăśšĺůŋő čĺąřĺďĺğőćăŋŋżţ F 2p { Sr(Ca) őřąĺšăńěľ ĺ Fe 3d { As 4p őřąĺšăńěľ, łőšőřżě őšćěšśšćěŋŋż ğă ťőřňĺřőćăŋĺě łőćăńěŋšŋżţ ść£ğěľ Sr(Ca)-F, Fe- As ĺ As-As. İšĺ śőśšő£ŋĺ£ őšďěńěŋż ŕśěćďőźěńĳ¿ őš ŕřĺťěřňĺěćśłőľ ŕőńőśż C, łőšőřă£ śőďěřęĺš ć őśŋőćŋőň ćłńăďż Fe 3d śőśšő£ŋĺľ, ŕřĺůěň ć ¡šőľ őąńăśšĺ śőśšő£ŋĺ£ ăšőňőć [Sr(Ca)F] śńőěć, łăł ĺ ăšőňőć ňżÿĳ£łă, ŕřăłšĺůěśłĺ őšśşšśšćş¿š.

Šăłĺň őąřăğőň, ć śńő£ţ [FeAs] řěăńĺğş¿šś£ ŋăŕřăćńěŋŋżě łőćăńěŋšŋżě ść£ğĺ Fe-As ĺ As-As (ğă śůěš ŕěřěłřżćăŋĺ£ Fe 3d { As 4p ĺ As 4p { As 4p őřąĺšăńěľ, śň. šăłęě [24]) ĺ ňěšăńńĺůěśłĺě Fe-Fe ść£ğĺ (ğă śůěš ďěńőłăńĺğőćăŋŋżţ Fe 3d śőśšő£ŋĺľ ć ŕřĺťěřňĺěćśłőľ őąńăśšĺ: őš −2.2 ¡Ć ďő EF ). Ćŋşšřĺ [Sr(Ca)F] śńőěć ĺňě¿š ňěśšő śńăążě łőćăńěŋšŋżě ść£ğĺ Sr(Ca)-F.

Łřőňě šőčő, ś şůěšőň ğŋăůĺšěńĳŋżţ řăğńĺůĺľ ¡ńěłšřőőšřĺűăšěńĳŋőśšěľ őąřăğş¿źĺţ ťšőřăřśěŋĺďż ¡ńěňěŋšőć śńěďşěš ŕřěďŕőńőęĺšĳ ŋăńĺůĺě ć ¡šĺţ łřĺśšăńńăţ ĺőŋŋőľ łőňŕőŋěŋšż ść£ğĺ. Ŕřĺ ¡šőň, ĺśţőď£ ĺğ ťőřňăńĳŋőľ ćăńěŋšŋőśšĺ ăšőňőć ĺ ś şůěšőň řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć ŕő ňőńěłşń£řŋżň śńő- £ň, ĺőŋŋżě ťőřňşńż SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF ňőčşš ążšĳ ŕřěďśšăćńěŋż łăł [Sr^{2+}F^1�]^{1+}[Fe^{2+}As^3�]^1� ĺ [Śă^{2+}F^1�]^{1+}[Fe^{2+}As^3�]^1�. Ĺŋżňĺ śńőćăňĺ, ĺőŋŋżě ść£ğĺ ćőğŋĺłă¿š łăł ňěęďş řăğŋőśőřšŋżňĺ ăšőňăňĺ ć łăęďőň śńőě, šăł ĺ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ ňőńěłşń£řŋżňĺ śńő£ňĺ. Ůĺśńěŋŋżě řăśůěšż (ć řăňłăţ śţěňż Ąěľďěřă, šăąń.3) ŕőğćőń£¿š őűěŋĺšĳ ćěńĺůĺŋż ¡ťťěłšĺćŋżţ ğăř£ďőć łăł ăšőňőć, šăł ĺ őšďěńĳŋżţ śńőěć. Ć ůăśšŋőśšĺ, ćĺďŋő, ůšő \ňěęśńőěćőľ" ğăř£ďőćżľ ŕěřěŋőś ´Q([Sr(Śă)F]→[FeAs]) śőśšăćń£ěš 0.309 ĺ 0.280 e ďń£ SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF, śőőšćěšśšćěŋŋő. Őšňěšĺň, ůšő ¡šă ćěńĺůĺŋă őłăğżćăěšś£ ňěŋĳÿě, ůěň ďń£ őłśĺăřśěŋĺďă LaFeAsO (ĺőŋŋă£ ťőřňşńă [La^{3+}O^2�]^{1+}[Fe^{2+}As^3�]^1�), śň. šăąń.3.

Śşňňĺřş£ ĺğńőęěŋŋőě, śńěďşěš ğăłń¿ůĺšĳ, ůšő ć ťăğăţ SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF řěăńĺğşěšś£ śńőęŋă£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008 ăŋĺğőšřőŕŋă£ śĺśšěňă śňěÿăŋŋżţ łőćăńěŋšŋő-ĺőŋŋő-ňěšăńńĺůěśłĺţ ść£ğěľ, ă ĺňěŋŋő: 1) ćŋşšřĺ śńő£ [FeAs] ťőřňĺřş¿šś£ łőćăńěŋšŋżě (Fe-As), (As-As), ĺőŋŋżě (Fe-As) ĺ ňěšăńńĺůěśłĺě (Fe-Fe) ść£ğĺ; 2) ćŋşšřĺ śńő£ [(Sr,Ca)F] ťőřňĺřş¿šś£ ĺőŋŋżě (Sr(Ca)-F) ĺ śńăążě łőćăńěŋšŋżě (Sr(Ca)-F) ść£ğĺ, ĺ, ŋăłőŋěű, 3) ňěęďş śńő£ňĺ [FeAs] ĺ [(Sr,Ca)F] ťőřňĺřş¿šś£ ĺőŋŋżě ść£ğĺ, łőšőřżě ĺ ąşďşš őŕřěďěń£šĳ őąźş¿ śšăąĺńĳŋőśšĳ ¡šĺţ łřĺśšăńńőć. Őšś¿ďă, şůĺšżćă£ ňěšăńńĺůěśłĺľ šĺŕ ŕřőćőďĺňőśšĺ ćő ťšőřăřśěŋĺďăţ (őśşźěśšćń£ěšś£ ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ğă śůěš [FeAs] śńőěć), ďăŋŋżě ťăğż (łăł ĺ řőďśšćěŋŋżě ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ FeAs-śĺśšěňż [4, 5, 11]) ňőęŋő őŕĺśăšĳ łăł łćăğĺďćşňěřŋżě ĺőŋŋżě ňěšăńńż.

Šăłĺň őąřăğőň, ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ć řăňłăţ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋőčő FLAPW-GGA ňěšőďă ĺğşůěŋă ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋőćżţ ťšőřăřśěŋĺďőć SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF { ąăğĺśŋżţ ťăğ ŋőćőľ čřşŕŕż ąěśłĺśńőřőďŋżţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő ¡šĺ śĺśšěňż £ćń£¿šś£ ŋěňăčŋĺšŋżňĺ łćăğĺďćşňěřŋżňĺ ĺőŋŋżňĺ ňěšăńńăňĺ śő śńőęŋőľ śĺśšěňőľ ăŋĺğőšřőŕŋżţ łőćăńěŋšŋő-ĺőŋŋő-ňěšăńńĺůěśłĺţ ňěęăšőňŋżţ ść£ğěľ. Śőśšăć ĺ řăśŕřěďěńěŋĺě ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ ğőŋ, ă šăłęě šőŕőńőčĺ£ ŔŤ SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF őłăğżćă¿šś£ ŕőďőąŋżňĺ šăłőćżň ďń£ ĺğćěśšŋżţ łĺśńőřőďśőďěřęăźĺţ ⟨⟨1111⟩⟩ ťăğ, ŋă őśŋőćě łőšőřżţ őąŋăřşęěŋă čřşŕŕă ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋżţ FeAs śćěřţŕřőćőďŋĺłőć.

Ŋăłőŋěű, ŋăÿĺ řăśůěšż SrFeAsF ĺ ŚăFeAsF ŕőłăğżćă¿š, ůšő ¡šĺ ťăğż ŋăţőď£šś£ ćąńĺğĺ čřăŋĺűż ĺţ ňăčŋĺšŋőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ, šő ěśšĳ ĺţ śćěřţŕřőćőď£- źěě śőśšő£ŋĺě, łőšőřőě ďőśšĺčăěšś£ ć řěğşńĳšăšě ĺţ ńěčĺřőćăŋĺ£ [17, 19], ąşďěš ćěśĳňă ůşćśšćĺšěńĳŋżň ł šĺŕş ĺ łőŋűěŋšřăűĺĺ ććőďĺňżţ ŕřĺňěśěľ. İšő šřěąşěš ŕőśšăŋőćłĺ ďăńĳŋěľÿĺţ řăąőš ŕő ćżąőřş \őŕšĺňăńĳŋżţ" šĺŕă ĺ łőŋűěŋšřăűĺĺ ńěčĺřş¿źĺţ ŕřĺňěśěľ, ůšő ąşďěš śŕőśőąśšćőćăšĳ řăśÿĺřěŋĺ¿ čřşŕŕż ŋőćżţ ąěśłĺśńőřőďŋżţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć. Łřőňě šőčő, ĺśţőď£ ĺğ ĺňě¿źĺţś£ řěğşńĳšăšőć ďń£ čřşŕŕż ĺğőśšřşłšşřŋżţ őłśĺŕŋĺłšĺďőć LnMPnO [1 { 15], ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ťăłšőřăňĺ, łőšőřżě ňőčşš ŕőğćőńĺšĳ ďőśšĺůĳ ŚŔ ŕěřěţőďă ďń£ ňăšěřĺăńőć ŋă őśŋőćě ťšőřăřśěŋĺďőć, ąşďěš ĺţ ąăřĺůěśłă£ őąřăąőšłă ĺńĺ śőğďăŋĺě ć ŕőďřěÿěšłăţ ¡šĺţ łřĺśšăńńőć śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ.

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

2. M. Rotter, M. Tegel, and D. Johrendt, Phys. Rev. Lett.

101, 107006 (2008).

3. D. Johrendt and R. Pottgen, Angew. Chem. Int. Ed. 47, 4782 (2008).

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

5. Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 88, 378 (2008).

6. C. Wang, L. Li, S. Chi et al., Europhys. Lett. 83, 67006 (2008).

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

8. G. F. Chen, Z. Li, D. Wu et al., Phys. Rev. Lett. 100, 247002 (2008).

9. Z-A. Ren, J. Yang, W. Lu et al., Europhys. Lett. 82, 57002 (2008).

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

11. Ć. Ń. Łőęěćŋĺłőć, Ő. Ŋ. Ńěőŋĺďőćă, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ ĺ ďř., Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 87, 747 (2007).

12. S. Lebegue, Z.P. Yin, and W. E. Pickett, arXiv:0810.0376 (2008).

13. A. Kawabata, S. C. Lee, T. Moyoshi et al., arXiv:0808.2912 (2008).

14. J. Ge, S. Cao, and J. Zhang, arXiv:0807.5045 (2008). 15. I. R. Shein, V. L. Kozhevnikov, and A. L. Ivanovskii, Phys. Rev. B 78, 4519 (2008).

16. M. Tegel, S. Johansson, V. Wei et al., arXiv:0810.2120 (2008).

17. S. Matsuishi, Y. Inoue, T. Nomura et al., arXiv:0810.2351 (2008).

18. F. Han, X. Zhu, G. Mu et al., arXiv:0810.2475 (2008). 19. X. Zhu, F. Han, P. Cheng et al., arXiv:0810.2531 (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. D. J. Singh and M. H. Du, Phys. Rev. Lett. 100, 237003 (2008).

23. R. F. W. Bader, Atoms in Molecules: A Quantum Theory, Intern. Series of Monographs on Chemistry, Clarendon Press, Oxford, 1990.

24. V. V. Bannikov, I. R. Shein, and A. L. Ivanovskii, arXiv:0810.2606 (2008).

10 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 88 ćżŕ. 9 { 10 2008