Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 89, ćżŕ. 1, ś. 44 { 48 © 2009 č. 10 £ŋćăř£

Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 łăł ćőğňőęŋă£ ąăğĺśŋă£ ťăğă ŋőćżţ FeAs śćěřţŕřőćőďŋĺłőć

Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ^{1)}

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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 24 ŋő£ąř£ 2008 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ FLA W-GGA řăśůěšőć ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ŋěďăćŋő śĺŋšěğĺřőćăŋŋőčő śńőĺśšőčő šěšřăčőŋăńĳŋőčő (ŕř. čřşŕŕă I4/mmm) ăřśěŋĺďă (Sr3Sc2O5)Fe2As2 łăł ćőğňőęŋőľ ąăğĺśŋőľ ťăğż ďń£ ŋőćőľ čřşŕŕż FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć. Ďń£ (Sr3Sc2O5)Fe2As2 őŕřěďěńěŋż ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż, řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŕńőšŋőśšěľ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ, šőŕőńőčĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ, łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ, ¡ťťěłšĺćŋżě ăšőňŋżě ğăř£ďż. İšĺ řěğşńĳšăšż őąśşęďă¿šś£ ć śőŕőśšăćńěŋĺĺ ś ăŋăńőčĺůŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ďń£ śńőĺśšżţ šěšřăčőŋăńĳŋżţ łřĺśšăńńőć LaFeAsO, SrFeAsF, SrFe2As2 ĺ LiFeAs { ąăğĺśŋżţ ťăğ śěňěľśšćă ŋěďăćŋő őšłřżšżţ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋżţ (TC ∼ 26−56 Ł) ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ FeAsśćěřţŕřőćőďŋĺłőć.

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

Őďŋĺň ĺğ ŋăĺąőńěě ćăęŋżţ őšłřżšĺľ 2008 č. ć őąńăśšĺ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ £ćĺńőśĳ őąŋăřşęěŋĺě [1] łřĺšĺůěśłőčő ŕěřěţőďă (T_C ∼ 26 K) ć ďőŕĺřőćăŋŋőň ťšőřőň őłśĺăřśěŋĺďě LaFeAsO_1�_xF_x, łőšőřőě ĺŋĺűĺĺřőćăńő ĺŋšěŋśĺćŋżľ ŕőĺśł řőďśšćěŋŋżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć (ŚŔ). Ğă ĺśšěłÿĺľ ŕěřĺőď ążńĺ şśŕěÿŋő śĺŋšěğĺřőćăŋż ĺ ĺśśńěďőćăŋż ňŋőčőůĺśńěŋŋżě šăł ŋăğżćăěňżě FeAs ŚŔ, śőśšăćĺćÿĺě (śň. őąğőř [2]) ůěšżřě őśŋőćŋżě čřşŕŕż ¡šĺţ ňăšěřĺăńőć:

{ čřşŕŕş łĺśńőřőďśőďěřęăźĺţ ⟨⟨1111⟩⟩ FeAs ŚŔ ŋă őśŋőćě śńőĺśšżţ (śšřşłšşřŋżľ šĺŕ ZrCuSiAs, ŕřőśšř. čřşŕŕă P 4/nmm) ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ őłśĺăřśěŋĺďőć LnFeAsO (čďě Ln = La, Ce . . . Gd, Tb, Dy), ł łőšőřőľ ŕřĺŋăďńěęĺš ĺ şŕőň£ŋşšżľ őłśĺăřśěŋĺď LaFeAsO_1�_xF_x.

{ čřşŕŕş ĺğőśšřşłšşřŋżţ ąěśłĺśńőřőďŋżţ ⟨⟨1111⟩⟩ FeAs ŚŔ ŋă őśŋőćě ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ ťšőřăřśěŋĺďőć AFeAsF (čďě A = Sr, Ca, Eu);

{ čřşŕŕş šřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ śńőĺśšżţ (śšřşłšşřŋżľ šĺŕ ThCr_2Si_2, ŕřőśšř. čřşŕŕă I4/mmm) ⟨⟨122⟩⟩ FeAs ŚŔ, ąăğĺśŋżňĺ ťăğăňĺ łőšőřżţ £ćń£- ¿šś£ AFe_2As_2 (čďě A = Sr, Ba);

{ čřşŕŕş šřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ śńőĺśšżţ (ŕřőśšř. čřşŕŕă P 4/nmm) ⟨⟨111⟩⟩ FeAs ŚŔ, ąăğĺśŋżňĺ ťăğăňĺ łőšőřżţ £ćń£¿šś£ LiFeAs ĺ NaFeAs.

Ćśě şŕőň£ŋşšżě ňăšěřĺăńż £ćń£¿šś£ ăŋĺğőšřőŕŋżňĺ (łćăğĺďćşňěřŋżňĺ) śĺśšěňăňĺ, łřĺśšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřă łőšőřżţ ćłń¿ůăěš őšřĺűăšěńĳŋő ğăř£ęěŋŋżě ňőńěłşń£řŋżě śńőĺ [FeAs]^δ�, łőšőřżě ůěřěďş¿šś£ ś ŕőńőęĺšěńĳŋő ğăř£ęěŋŋżňĺ śńő£ňĺ

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

[LnO]^{δ+}, [AF]^{δ+} (ďń£ ⟨⟨1111⟩⟩ ťăğ) ńĺąő ś ŕńőśłĺňĺ śěšłăňĺ ĺőŋőć źěńőůŋőğěňěńĳŋżţ ĺńĺ źěńőůŋżţ ňěšăńńőć { ďń£ ⟨⟨122⟩⟩ ĺńĺ ⟨⟨111⟩⟩ ťăğ, śőőšćěšśšćěŋŋő. Łřőňě šőčő, ďń£ ćśěţ FeAs ŚŔ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ ść£ğăŋă ś śőśšő£ŋĺ£ňĺ śńőěć [FeAs], łőšőřżě ďă¿š őŕřěďěń£¿źĺľ ćłńăď ć ŕřĺťěřňĺěćśłş¿ őąńăśšĳ ¡šĺţ ňăšěřĺăńőć, šőčďă łăł řăğďěń£¿źĺě ĺţ śńőĺ [LnO]^{δ+}, [AF]^{δ+} ńĺąő śěšłĺ ĺőŋőć źěńőůŋőğěňěńĳŋżţ ĺńĺ źěńőůŋżţ ňěšăńńőć ĺčřă¿š řőńĳ šăł ŋăğżćăěňżţ śńőěć-řěğěřćşăřőć ğăř£ďă, śň. [2].

Ĺňě¿źĺěś£ ďăŋŋżě [2] ŕőğćőń£¿š ğăňěšĺšĳ [3] ĺŋšěřěśŋş¿ łőřřěń£űĺ¿ ňěęďş ŕřőśšřăŋśšćěŋŋżň řăğďěńěŋĺěň ŕřőćőď£źĺţ [FeAs] śńőěć ć śőśšăćě FeAs ŚŔ ĺ ćěńĺůĺŋăňĺ ĺţ łřĺšĺůěśłĺţ šěňŕěřăšşř T_C . Šăł, ňăłśĺňăńĳŋżě ŋă śěčőďŋ£ÿŋĺľ ďěŋĳ ğŋăůěŋĺ£ T_C (őłőńő 55{56 K) ďőśšĺčŋşšż ďń£ ŕřěďśšăćĺšěńěľ ⟨⟨1111⟩⟩ ťăğ: Gd_1�_xTh_yFeAsO [4] ĺ Sr_1�_xSm_xFeAsF [5]. Ć ¡šĺţ ňăšěřĺăńăţ řăśśšő£ŋĺ£ (L) ňěęďş śőśěďŋĺňĺ śńő£ňĺ [FeAs]/[FeAs], łőšőřżě řăğďěńěŋż ňőńěłşń£řŋżňĺ śńő£ňĺ [LnO]^{δ+} ĺńĺ [AF]^{δ+}, śőśšăćń£¿š ∼ 8.7 A. Ďń£ ⟨⟨122⟩⟩ ťăğ, čďě śőśěďŋĺě [FeAs]/[FeAs] śńőĺ řăğďěńěŋż ňőŋőăšőňŋżňĺ śěšłăňĺ źěńőůŋőğěňěńĳŋżţ ňěšăńńőć (L ∼ 6.5 A), ćěńĺůĺŋż T_C ğăňěšŋő ŕőŋĺęěŋż { ďő 38 Ł. Ěźě ąőńěě ŋĺğłĺě T_C ∼ 18 Ł őąŋăřşęěŋż ďń£ ⟨⟨111⟩⟩ ťăğ, čďě [FeAs]/[FeAs] śńőĺ řăğďěńěŋż śěšłăňĺ źěńőůŋżţ ňěšăńńőć (L ∼ 6.4 A). Ć ¡šőň ęě ř£ďş şňěśšŋő şŕőň£ŋşšĳ řőďśšćěŋŋżľ ęěńěğőśőďěřęăźĺľ ŚŔ FeSe ś šěšřăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřőľ (šĺŕ ăŋšĺ-PbO, ŕřőśšř. čřşŕŕă P 4/nmm) ĺ ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő łőŋšăłšĺřş¿źĺňĺ śńő£ňĺ [FeSě]/[FeSě], ďń£ łőšőřőčő ć őążůŋżţ şśńőćĺ£ţ T_C ŋě ŕřěćżÿăěš 7{8 Ł [6]. Ŕřĺřőďă šăłőľ łőřřěń£űĺĺ ŕőłă ŋě£śŋă.

44 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 1 { 2 2009

Őďŋő ĺğ ćőğňőęŋżţ őąž£śŋěŋĺľ [3] őśŋőćăŋő ŋă čĺŕőšěğě [7, 8] ő ćăęŋőľ řőńĺ śŕĺŋőćżţ ťńşłšşăűĺľ ć ňěţăŋĺğňě śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ FeAs ňăšěřĺăńőć, łőčďă řőśš ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőčő řăğďěńěŋĺ£ śćěřţŕřőćőď£- źĺţ [FeAs]/[FeAs] śńőěć ŕřěŕ£šśšćşěš ťőřňĺřőćăŋĺ¿ ďăńĳŋěčő ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő ŕőř£ďłă, ůšő ąńăčőŕřĺ£šśšćşěš şćěńĺůěŋĺ¿ T_C .

Ć ść£ğĺ ś ĺğńőęěŋŋżň ąőńĳÿőľ ĺŋšěřěś ŕřěďśšăćń£ěš ŋěďăćŋěě śőőąźěŋĺě [3] ő śĺŋšěğě ŋőćőľ ŕ£šĺłőňŕőŋěŋšŋőľ ťăğż (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 śő śńőĺśšőľ šěšřăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřőľ (ŕřőśšř. čřşŕŕă I4/mmm), ćłń¿ůă¿źěľ (łăł ĺ şŕőň£ŋşšżě čřşŕŕż ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ FeAs ŚŔ) ňőńěłşń£řŋżě [FeAs] śńőĺ. Őďŋăłő ć őšńĺůĺě őš ŕőśńěďŋĺţ, ć śšřşłšşřě ŋőćőľ ťăğż [FeAs]/[FeAs] śńőĺ őšśšő- £š ďřşč őš ďřşčă ŋă ¡łśšřěňăńĳŋő ąőńĳÿőň řăśśšő- £ŋĺĺ: L ∼ 17.4 A. İšă őśőąěŋŋőśšĳ, ŕő ŕřěďŕőńőęěŋĺ- £ň ăćšőřőć [3], ňőęěš śšăšĳ ąńăčőŕřĺ£šŋżň ťăłšőřőň ďń£ ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ĺ ďěńăěš (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 ťăğş (ă šăłęě ěě ćěřő£šŋżţ čőňőńőčőć: (Sr_{n+1}MnO_{3n}�_1)Fe_2As_2, čďě M = Sc, Ti, Cu ĺ š.ď.) ŕěřśŕěłšĺćŋżňĺ ňăšřĺűăňĺ ďń£ ŕőĺśłă ŋőćżţ FeAs śćěřţŕřőćőďŋĺłőć { ŋăŕřĺňěř, ŕřĺ ĺţ ¡ńěłšřőŋŋőň ĺńĺ ďżřőůŋőň ďőŕĺřőćăŋĺĺ.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕřěďśšăćńěŋż ŕěřćżě řěğşńĳšăšż ĺśśńěďőćăŋĺ£ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ŋőćőľ śńőĺśšőľ ťăğż (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 łăł ćőğňőęŋőľ ňăšřĺűż ŕřőčŋőğĺřşěňőľ [3] čřşŕŕż FeAs śćěřţŕřőćőď£- źĺţ ňăšěřĺăńőć ĺ ŕřőćőďĺšś£ śřăćŋěŋĺě ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ś ăŋăńőčĺůŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ďń£ LaFeAsF, LaFeAsO [9, 10], SrFe_2As_2 [11] ĺ LiFeAs [12] { ąăğĺśŋżţ ťăğ śěňěľśšćă ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ FeAs śćěřţŕřőćőďŋĺłőć.

Řăśůěšż (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 ŕřőćěďěŋż ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżň ňěšőďőň ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ (FP-LAPW, łőď WIEN2k) [13] ś őąőąźěŋŋőľ čřăďĺěŋšŋőľ ăŕŕřőłśĺňăűĺěľ (GGA) őąňěŋŋőłőřřěń£űĺőŋŋőčő ŕőšěŋűĺăńă [14]. Ŋăąőř ŕńőśłĺţ ćőńŋ K_{max} őŕřěďěń£ńś£ łăł R_{MT} · K_{max} = 7.0. Ĺŋšěčřĺřőćăŋĺě ŕő ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă (ĞĄ) ŕřőćěďěŋő ňěšőďőň šěšřă¡ďřőć ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň śěšłĺ 6 × 6 × 6 ďń£ 28 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 ćżŕőńŋěŋă ŕőńŋă£ śšřşłšşřŋă£ őŕšĺňĺğăűĺ£ ťăğż (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 (śň. řĺś.1) łăł ŕő ŕăřăňěšřăň řěÿěšłĺ, šăł ĺ ŕő ăšőňŋżň ŕőğĺűĺ£ň, šăąń.1. Řăśśůĺšăŋŋżě ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ śőśšăćĺńĺ: a = 4.0952 A ĺ c = 26.3935 A, ůšő ţőřőÿő śőőšćěšśšćşěš ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ďăŋŋżň [3]: a = 4.0678 Aĺ c = 26.8473 A.

Řĺś.1. Ťřăčňěŋš łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż šěšřăčőŋăńĳŋőľ (ŕř. čřşŕŕă I4/mmm) ťăğż (Sr3Sc2O5)Fe2As2

Šăąńĺűă 1

Őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě łőőřďĺŋăšż ăšőňőć ć £ůěľłě šěšřăčőŋăńĳŋőľ (ŕřőśšř. čřşŕŕă I4/mmm, Z = 2) ťăğż (Sr3Sc2O5)Fe2As2 ŕő ďăŋŋżň FLAPW-GGA řăśůěšőć

Šĺŕ ăšőňă x y z O1 (2b) 0 0 1/2 O2 (8g) 0 1/2 0.5856 Sc (4e) 0 0 0.4247 Sr1 (2a) 0 0 0 Sr2 (4e) 0 0 0.1427 Fe (4d) 0 1/2 1/4 Fe (4e) 0 0 0.2948

Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ (ŔŚ) (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.2 ĺ 3. Čřşŕŕă ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ (ŕőńőśă ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£- ŋĺľ A, řĺś.3) řăśŕőńőęěŋŋżţ ć ĺŋšěřćăńě ¡ŋěřčĺľ őš −12.3 ¡Ć ďő −10.8 ¡Ć ŋĺęě şřőćŋ£ Ťěřňĺ (E_F ), őąřăğőćăŋż ć őśŋőćŋőň As 4s-śőśšő£ŋĺ£ňĺ. Śńěďş¿źă£ ŕő ¡ŋěřčĺĺ čřşŕŕă ğăŋ£šżţ ğőŋ (ŕőńőśă B) řăśŕőńăčăěšś£ ć ĺŋšěřćăńě őš −5.3 ¡Ć ďő −2.5 ¡Ć ĺ őšďěńěŋă őš ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ ğőŋ (ŕőńőśă C) ŕśěćďőźěńĳ¿. Ĺğ řĺś.3 ćĺďŋő, ůšő ŕőńőśă B ĺňěěš śňěÿăŋŋżľ śőśšăć ś şůăśšĺěň śőśšő£ŋĺľ Fe 3d { As 4p { Sc 3d { O 2p, ůšő, ś şůěšőň řăśŕřěďěńěŋĺ£ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ăšőňőć ŕő

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 1 { 2 2009

Řĺś.2. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż (Sr3Sc2O5)Fe2As2

śńő£ň [FeAs] ĺ [Sr_3Sc_2O_5], śćĺďěšěńĳśšćşěš őą őąřăğőćăŋĺĺ łőćăńěŋšŋżţ ść£ğěľ Fe{As ĺ Sc{O ğă śůěš čĺąřĺďĺğăűĺĺ Fe 3d { As 4p ĺ Sc 3d { O 2p-śőśšő£ŋĺľ, śőőšćěšśšćěŋŋő.

Őśőąő őšňěšĺň, ůšő, śőčńăśŋő ŋăÿĺň řăśůěšăň, ďń£ (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2:

1) ŕřĺťěřňĺěćśłĺě ğőŋż (ć őąńăśšĺ −2 ¡Ć ÷+2 ¡Ć) őąřăğőćăŋż ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő Fe 3d-śőśšő£ŋĺ£ňĺ { ś ŋěğŋăůĺšěńĳŋżňĺ ŕřĺňěś£ňĺ As 4p-śőśšő£ŋĺľ;

2) şřőćěŋĳ Ťěřňĺ řăśŕőńőęěŋ ŋă ćżśőłő¡ŋěřčěšĺůěśłőň śłńőŋě ĺŋšěŋśĺćŋőčő ŕĺłă Fe 3d-ŕőńőśż ćąńĺğĺ ŕśěďőźěńĺ, řăğďěń£¿źěľ ść£ğżćă¿źĺě ĺ ăŋšĺść£ğżćă¿źĺě Fe 3d-śőśšő£ŋĺ£ (řĺś.3); śńěďőćăšěńĳŋő, ¡ńěłšřőŋŋőě ĺńĺ ďżřőůŋőě ďőŕĺřőćăŋĺě (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 ąşďěš ŕřĺćőďĺšĳ ł řěğłĺň ĺğňěŋěŋĺ£ň ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (N(E_F )), śşźěśšćěŋŋő ćńĺ££ ŋă ŕřőćőď£źĺě ĺ ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă ďăŋŋőčő łřĺśšăńńă;

3) Fe 3d-ŕőďőąŋżě ğőŋż ćąńĺğĺ E_F ĺňě¿š łćăğĺŕńőśłĺľ ţăřăłšěř ś ňăńőľ ďĺśŕěřśĺěľ E(k), ĺ ŕřĺ ŕěřěśěůěŋĺĺ E_F őąřăğş¿š śĺśšěňş ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺ ďżřőůŋżţ łăřňăŋőć (řĺś.2);

4) Ŕőćěřţŋőśšĳ Ťěřňĺ (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 śőśšőĺš ĺğ šřěţ ďżřőůŋżţ űĺńĺŋďřőć ć űěŋšřě ĞĄ (ŋăŕřăćńěŋĺě Č{Z) ĺ ďćşţ ¡ńěłšřőŋŋżţ ńĺśšőć { ćďőńĳ ěě čřăŋěľ (ŋăŕřăćńěŋĺě P − X), řĺś.4.

Őšňěůěŋŋżě őśőąěŋŋőśšĺ śšřőěŋĺ£ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ ğőŋ ĺ ŔŤ, łăł ĺ ŕřĺćőďĺňżě ć šăąń.2 ŕőńŋżě ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ćłńăďż ŔŚ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (N(E_F )), řăśśůĺšăŋŋżě łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ γ ĺ ňőń£ř-

Řĺś.3. Ŕőńŋă£ (ććěřţş) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő- £ŋĺľ (Sr3Sc2O5)Fe2As2

ŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ χ ďń£ (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 őłăğżćă¿šś£ őůěŋĳ ąńĺğłĺňĺ šăłőćżň ďń£ LaFeAsO, SrFeAsF [9, 10], SrFe_2As_2 [11] ĺ LiFeAs [12] { ąăğĺśŋżţ ťăğ ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć.

Ćăęŋżň ćőŕřőśőň ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 £ćń£ěšś£ őŕřěďěńěŋĺě ěčő ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£. Ďń£ ¡šőčő ňż ŕřőćěńĺ FLAPW-GGA řăśůěšż łăł ŋěňăčŋĺšŋőľ (ŊŇ), šăł ĺ ťěřřőňăčŋĺšŋőľ (ŤŇ) ĺ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőľ (ĂŤŇ, śő śŕĺŋőćżň şŕőř£ďőůěŋĺěň G-šĺŕă) ťăğ. Ŕřĺ śăňőśőčńăśőćăŋĺĺ ŤŇ śőśšő£ŋĺě ŕěřěţőďĺš ć ŊŇ, šőčďă łăł ŕřĺ śšăąĺńĺğăűĺĺ ĂŤŇ ťăğż (ďń£ łőšőřőľ ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ŋă ăšőňăţ Fe śőśšăćń£¿š őłőńő 1.4 μ_B ) ěě ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ őłăğżćăěšś£ ŋă ∼ 0.7 ¡Ć/form.unit ąőńĳÿě, ůěň ďń£ ŊŇ, ůšő ŕőğćőń£ěš ţăřăłšěřĺğőćăšĳ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 1 { 2 2009

Řĺś.4. Ŕőćěřţŋőśšĳ Ťěřňĺ (Sr3Sc2O5)Fe2As2

Šăąńĺűă 2

Ŕőńŋżě N^{tot}(E_F ) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě N^l(E_F ) ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (states/(¡Ć�form�unit)), łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ γ (mJ�K�^2�mol�^1) ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ χ (ć 10�^4 ¡.ň.ě.�ňőńĳ�^1) ďń£ šěšřăčőŋăńĳŋőľ ťăğż (Sr3Sc2O5)Fe2As2 ć śřăćŋěŋĺĺ ś SrFeAsF, ĆăFe2As2 ĺ LiFeAs

Ťăğă / (Sr3Sc2O5)Fe2As2 SrFeAsF ĆăFe2As2 LiFeAs ŕăřăňěšř [9] [11] [12] N^{F ed}(E_F ) 2.126 (1.063)� 1.188 1.860� 1.203 N^{As}(E_F ) 0.054 0.039 0.071 0.037 N^{tot}(E_F ) 2.874 1.540 4.553 1.527 γ 6.774 3.630 10.73 3.60 χ 0.925 0.496 1.47 0.49

�_{Ć ŕěřěśůěšě ŋă ăšőň Fe.}

łőňŕńěłšŋş¿ (ŋěďőŕĺřőćăŋŋş¿) šěšřăčőŋăńĳŋş¿ ťăğş (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 łăł ŕăřăňăčŋĺšŋżľ ňěšăńń.

Ć ğăłń¿ůěŋĺě řăśśňőšřĺň őśőąěŋŋőśšĺ ňěęăšőňŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ć (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2. Łăł śńěďşěš ĺğ ťőřňăńĳŋőľ ćăńěŋšŋőśšĺ ăšőňőćłőňŕőŋěŋšőć ĺ ś şůěšőň ĺţ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŕő ňőńěłşń£řŋżň śńő£ň, ĺőŋŋă£ ťőřňşńă (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 ňőęěš ążšĳ ŕřěďśšăćńěŋă łăł ([Sr^{2+}]_3[Sc^{3+}]_2[O^2�]_5)^{2+}([Fe^{2+}]_2[As^3�]_2)^2. Śńěďőćăšěńĳŋő, ć śőśšăćě (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 [FeAs] ĺ [Sr_3Sc_2O_5] śńőĺ ŕřĺśşšśšćş¿š ć őšřĺűăšěńĳŋő ĺ ŕőńőęĺšěńĳŋő ğăř£ęěŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ, łăł ĺ ďń£ čřşŕŕ ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ FeAs ŚŔ. 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 [15], 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_3Sc_2O_5] → [FeAs]) śőśšăćń£ěš 0.301 ě, ůšő ćŋőćĳ őłăğżćăěšś£ ąńĺğłĺň ł ăŋăńőčĺůŋżň ćěńĺůĺŋăň ďń£ ďřşčĺţ FeAs ťăğ, śň. šăąń.3. Őďŋăłő ěśńĺ ĺőŋŋżě ĺ ňěšăńńĺůěśłĺě ść£ğĺ (Fe-Fe, ćŋşšřĺ [FeAs] śńőěć, ćőğŋĺłă¿źĺě ğă śůěš ďěńőłăńĺğőćăŋŋżţ Fe 3dśőśšő£ŋĺľ ć ŕřĺťěřňĺěćśłőľ őąńăśšĺ: őš −2.0 ¡Ć ďő E_F ) ďń£ (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 ĺ čřşŕŕ ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ FeAs ŚŔ őłăğżćă¿šś£ ŕőďőąŋżňĺ, šő śĺśšěňă łőćăńěŋšŋżţ ść£ğěľ (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 ťăğż ĺňěěš ř£ď őšńĺůĺľ. Ă ĺňěŋŋő, ćŋşšřĺ [Sr_3Sc_2O_5] śńőěć őąřăğş¿šś£ łőćăńěŋšŋżě ść£ğĺ Sc-O (ğă śůěš čĺąřĺďĺğăűĺĺ Sc 3d { O 2p-śőśšő£ŋĺľ, řĺś.3), šőčďă łăł \ňěęśńőěćżě" [FeAs]/[FeAs] As-As ść£ğĺ, ţăřăłšěřŋżě ďń£ ř£ďă ďřşčĺţ FeAs ťăğ [9], őšśşšśšćş¿š { ğă śůěš ğŋăůĺšěńĳŋőčő ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőčő řăğďěńěŋĺ£ [FeAs]/[FeAs] śńőěć ć śšřşłšşřě (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2.

Šăłĺň őąřăğőň, ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň FLAPW-GGA ňěšőďă ĺğşůěŋă ğőŋŋă£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 1 { 2 2009

48 Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ

Šăąńĺűă 3

Ğăř£ďż ăšőňőć ĺ ňőńěłşń£řŋżţ śńőěć (ć e) ďń£ šěšřăčőŋăńĳŋőľ ťăğż (Sr3Sc2O5)Fe2As2, řăśśůĺšăŋŋżě ć řăňłăţ śţěňż Ąěľďěřă, ć śřăćŋěŋĺĺ ś ăŋăńőčĺůŋżňĺ ćěńĺůĺŋăňĺ ďń£ SrFeAsF ĺ LaFeAsO

(Sr3Sc2O5)Fe2As2 LaFeAsO SrFeAsF +0.534/+0.415 (Sr)�; +1.754 1.115 (La); 1.772 (Fe); +0.465 (Sr); +1.741 (Fe); (Fe); �2.055 (As); +1.071 (Sc); 2.113 (As); �0.724 (O) �2.050 (As); �0.157 (F)

�0.612/ � 0.603 (O)�

+0.301 [Sr3Sc2O5]; +0.391 [LaO]; +0.280 [SrF];

�0.301 [FeAs] �0.391 [FeAs] �0.280 [FeAs] �_{Ďń£ śšřşłšşřŋő-ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ ăšőňőć.}

śšřşłšşřă ŋěďăćŋő śĺŋšěğĺřőćăŋŋőčő śńőĺśšőčő šěšřăčőŋăńĳŋőčő (ŕř. čřşŕŕă I4/mmm) ăřśěŋĺďă (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 { łăł ćőğňőęŋőľ ąăğĺśŋőľ ťăğż ďń£ ŋőćőľ čřşŕŕż FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć.

Řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 { ŋěňăčŋĺšŋă£ ťăğă, śő śńőęŋőľ śĺśšěňőľ ăŋĺğőšřőŕŋżţ łőćăńěŋšŋő-ĺőŋŋő-ňěšăńńĺůěśłĺţ ňěęăšőňŋżţ ść£- ğěľ. Őšňěůěŋŋżě řăğńĺůĺ£ ć ść£ğ£ţ ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ FeAs-ŚŔ ĺ ŋőćőľ ťăğż (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 (ŋăńĺůĺě łőćăńěŋšŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ Sc-O ĺ őšśşšśšćĺě \ňěęśńőěćżţ" As-As ść£ğěľ) ŋě őłăğżćă¿š ğăňěšŋőčő ćńĺ£ŋĺ£ ŋă őśŋőćŋżě őśőąěŋŋőśšĺ ĺţ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ, řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŕńőšŋőśšěľ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ ĺ šőŕőńőčĺ¿ ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ, łőšőřżě őŕřěďěń£¿šś£ ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő śőśšő£ŋĺ£ňĺ [FeAs]. Śőčńăśŋő ŕřőćěďěŋŋżň őűěŋłăň, ąńĺğłĺňĺ őłăğżćă¿šś£ ĺ łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ, ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ, ă šăłęě ğăř£ďőćżţ řăśŕřěďěńěŋĺľ ďń£ (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 ĺ FeAs ťăğ, ŋă őśŋőćě łőšőřżţ őąŋăřşęěŋă čřşŕŕă ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć. İšő ďăěš őśŋőćăŋĺ£ şšćěřęďăšĳ, ůšő ňěţăŋĺğňż ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ďń£ ⟨⟨1111⟩⟩, ⟨⟨122⟩⟩ ĺ ⟨⟨111⟩⟩ FeAs-ŚŔ ĺ ŋőćőľ ťăğż (Sr_3Sc_2O_5)Fe_2As_2 ňőčşš ążšĳ ŕőďőąŋżňĺ, ůšő őšłřżćăěš ŕěřśŕěłšĺćż ďăńĳŋěľÿĺţ řăąőš ŕő ŕőĺśłş ŋőćżţ FeAs ŚŔ łăł ŋă őśŋőćě ¡šőľ ťăğż, šăł ĺ ěě ćěřő£šŋżţ čőňőńőčőć: (Sr_{n+1}Mn_nO_{3n}�_1)Fe_2As_2, čďě M= Sc, Ti, Cu ĺ š.ď.

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

2. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, ŞŤŊ 65, é 12 (2008), ć ŕěůăšĺ. 3. X. Zhu, F. Han, G. Mu et al., arXiv:0811.2205 (2008). 4. C. Wang, L. Li, S. Chi et al., Europhys. Lett. 83, 67006 (2008).

5. G. Wu, Y. L. Xie, H. Chen et al., arXiv:0811.0761 (2008).

6. F. C. Hsu, J. Y. Luo, K. W. The et al., arXiv:0807.2369 (2008).

7. I. I. Mazin, D. J. Singh, M. D. Johannes, and M. H. Du, Phys. Rev. Lett. 101, 057003 (2008).

8. K. Kuroki, S. Onari, R. Arita et al., Phys. Rev. Lett.

101, 087004 (2008).

9. Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 88, 781 (2008).

10. I. R. Shein, V. L. Kozhevnikov, and A. L. Ivanovskii, Phys. Lett. A 372, 5838 (2008).

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

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

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

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

Lett. 77, 3865 (1996).

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

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 1 { 2 2009