Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 89, ćżŕ. 7, ś. 418 { 422 © 2009 č. 10 ăŕřěń£

Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋőćżţ śńőĺśšżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2

Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ^{1)}

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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 4 ňăřšă 2008 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ FLAPW-GGA řăśůěšőć ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ďćşţ ŋőćżţ śńőĺśšżţ (ś šěšřăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřőľ šĺŕă ThCr2Si2) ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć BaRh2P2 ĺ BaIr2P2. Ĺţ őšńĺůĺšěńĳŋőľ őśőąěŋŋőśšĳ¿ őš śěňěľśšćă ĺğőśšřşłšşřŋżţ FeAsśćěřţŕřőćőďŋĺłőć £ćń£ěšś£ ŕőńŋőě ğăňěźěŋĺě ňăčŋĺšŋőčő (Fe) ŋă ŋěňăčŋĺšŋżě 4d (Rh) ĺńĺ 5d (Ir) ňěšăńńż. Ďń£ BaRh2P2 ĺ BaIr2P2 őŕřěďěńěŋż ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŕńőšŋőśšěľ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ, šőŕőńőčĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ, ă šăłęě łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ. Ćżśłăğăŋő ŕřěďŕőńőęěŋĺě, ůšő řőśš TC ŕřĺ ŕěřěţőďě BaRh2P2 (1 Ł) → BaIr2P2 (2.1 Ł) ňőęěš ążšĳ őąşśńőćńěŋ őśőąěŋŋőśš£ňĺ ĺţ ťőŋőŋŋőľ ŕőďśĺśšěňż.

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

Őšłřżšĺě ć 2008 č. [1] ŋőćőčő śěňěľśšćă šăł ŋăğżćăěňżţ FeAs-śćěřţŕřőćőďŋĺłőć (ŚŔ) ś šěňŕěřăšşřăňĺ łřĺšĺůěśłőčő ŕěřěţőďă ćŕńőšĳ ďő TC ∼ 56 K ĺŋĺűĺĺřőćăńő ĺŋšěŋśĺćŋżľ ŕőĺśł řőďśšćěŋŋżţ śćěřţŕřőćőď£źĺţ ňăšěřĺăńőć ĺ ďěšăńĳŋőě ĺğşůěŋĺě ĺţ ťĺğĺůěśłĺţ śćőľśšć, śň. őąğőřż [2 { 4].

Őďŋőľ ĺğ čřşŕŕ šăłĺţ ňăšěřĺăńőć, őšłřżšżţ ć ŕőśńěďŋĺľ ŕěřĺőď, śšăńĺ šăł ŋăğżćăěňżě \122"-ťăğż őąźěčő śőśšăćă AŇ_2Pn_2, čďě A { źěńőůŋőğěňěńĳŋżľ ňěšăńń ĺńĺ Eu, Ň { ŕěřěţőďŋżľ 3d ňěšăńń, Pn { ŕŋĺłšőčěŋ: P, As, Se. Ć łăůěśšćě ąăğĺśŋżţ ďń£ şŕőň£ŋşšőľ čřşŕŕż \122"-ťăğ řăśśňăšřĺćă¿šś£ śńőĺśšżě šřőľŋżě ăřśěŋĺďż AFe_2As_2 (A = Ca, Sr, Ba) [3], śšřşłšşřă łőšőřżţ ćłń¿ůăěš ŕřőćőď£źĺě őšřĺűăšěńĳŋő ğăř£ęěŋŋżě śńőĺ [Fe_2As_2]‹�, łőšőřżě řăğďěńěŋż ŕőńőęĺšěńĳŋő ğăř£ęěŋŋżňĺ śěšłăňĺ ăšőňőć A‹^+. Ć łăůěśšćě ćăęŋěľÿěľ őśőąěŋŋőśšĺ ¡šĺţ \122"- ăřśěŋĺďőć őšňěůă¿š ćżśőłőě śőďěřęăŋĺě ć ĺţ śőśšăćě ňăčŋĺšŋőčő ňěšăńńă { ęěńěğă, łőčďă ŋěďőŕĺřőćăŋŋżě AFe_2As_2 ťăğż £ćń£¿šś£ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżňĺ ňěšăńńăňĺ. Ŕěřěţőď \122"-ťăğ ć śćěřţŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě ść£ğăŋ ś ŕőďăćńěŋĺěň śŕĺŋőćżţ ťńşłšşăűĺľ { ńĺąő ğă śůěš ŕřĺńőęěŋĺ£ ćŋěÿŋěčő ďăćńěŋĺ£, ńĺąő ŕřĺ ććěďěŋĺĺ řăğńĺůŋżţ ďőŕăŋšőć. Ć łăůěśšćě ŕőśńěďŋĺţ ůăźě ćśěčő ĺśŕőńĳğş¿šś£ ďżřőůŋżě ďőŕăŋšż { őďŋőćăńěŋšŋżě ĺőŋż źěńőůŋżţ ňěšăńńőć (Ł, Na ĺ Cs), ććőďĺňżě ć śěšłĺ Ă. Ŕřĺ ¡šőň ňăłśĺňăńĳŋżě ğŋăůěŋĺ£ TC, ğăťĺłśĺřőćăŋŋżě ďń£ \122" ŚŔ ŋă őśŋőćě ĂFe_2As_2 ťăğ, śőśšăćń£¿š őłőńő 37{38Ł { ďń£ śĺśšěň Ba_1�xKxFe_2As_2 ĺ Sr_1�xCsxFe_2As_2, śň. [3].

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

Ăńĳšěřŋăšĺćŋżň śŕőśőąőň ŕőńşůěŋĺ£ ŚŔ ňăšěřĺăńőć ŋă őśŋőćě ĂFe_2As_2 ťăğ £ćń£ěšś£ ůăśšĺůŋőě ğăňěźěŋĺě ăšőňőć ęěńěğă ŋă ¡ńěłšřőŋŋżě ďőŕăŋšż { ăšőňż ĺŋżţ ňăčŋĺšŋżţ 3d-ňěšăńńőć (Co ĺńĺ Ni). Ŋěďăćŋő őąŋăřşęěŋő, ůšő ćőğŋĺłŋőćěŋĺ¿ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć AFe_2As_2 ťăğăţ šăłęě śŕőśőąśšćşěš ůăśšĺůŋőě ğăňěźěŋĺě ăšőňőć ęěńěğă ŋă ăšőňż ŋěňăčŋĺšŋżţ 4d ĺ 5d ňěšăńńőć. Ŋăŕřĺňěř, ďń£ śĺśšěň Sr(Fe_1�ţIrx)_2As_2 ĺ Ba(Fe_1�ţRux)_2As_2 ŋăąń¿ďăńĺśĳ łřĺšĺůěśłĺě ŕěřěţőďż ŕřĺ TC = 22:3 ĺ 20.8 Ł, śőőšćěšśšćěŋŋő [5, 6].

Šăłĺň őąřăğőň, ćśě ĺğćěśšŋżě ďő ŋěďăćŋěčő ćřěňěŋĺ \122" ŚŔ śőďěřęăńĺ ć M ŕőďřěÿěšłě ňăčŋĺšŋżě 3d ňěšăńńż. Őšś¿ďă ąőńĳÿőľ ĺŋšěřěś ŕřěďśšăćń£¿š ŋěďăćŋĺě śőőąźěŋĺ£ [7, 8] őą őąŋăřşęěŋĺĺ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć ŋőćżţ \122" śĺśšěňăţ ąěğ şůăśšĺ£ ňăčŋĺšŋżţ 3d ňěšăńńőć: BaRh_2P_2 (TC = 1:0 Ł) ĺ BaIr_2P_2 (TC = 2:1 Ł). Łřőňě šőčő, ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő őŕřěďěńěŋŋżľ [7] ťăłšőř Ćĺńĳśőŋă (RW = = ffl=‚ × ı^2k^2B=3—B, čďě ‚ ĺ ffl { łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő) őłăğăńś£ ąńĺğőł ł 1, ůšő şłăğżćăěš ŋă őšśşšśšćĺě ć ¡šĺţ ťăğăţ śĺńĳŋżţ ¡ńěłšřőŋŋżţ łőřřěń£űĺľ ĺ śŕĺŋőćżţ ťńşłšşăűĺľ { ć őšńĺůĺě őš FeAs ŚŔ, śň. [2 { 4].

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě śőőąźă¿šś£ ŕěřćżě řěğşńĳšăšż ĺśśńěďőćăŋĺ£ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ŋőćżţ śńőĺśšżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2. Őąă ŋőćżţ ŚŔ ĺňě¿š ŕřĺśşźş¿ śěňěľśšćş \122"-ťăğ śńőĺśšş¿ šěšřăčőŋăńĳŋş¿ śšřşłšşřş (śšřşłšşřŋżľ šĺŕ ThCr_2Si_2, ŕřőśšř. čřşŕŕă I4=mmm),

418 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009

Řĺś.1. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż BaRh2P2 (1) ĺ BaIr2 P2 (2)

śőśšăćńěŋŋş¿ ůěřěďőćăŋĺěň (ćďőńĳ őśĺ z) śńőěć ...[Rh(Ir)_2P_2]/Ba/[Rh(Ir)_2P_2]/Ba... [7, 8].

Řăśůěšż BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2 ŕřőćěďěŋż ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżň ňěšőďőň ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ (FP-LAPW, łőď WIEN2k) [9] ś őąőąźěŋŋőľ čřăďĺěŋšŋőľ ăŕŕřőłśĺňăűĺěľ (GGA) őąňěŋŋőłőřřěń£űĺőŋŋőčő ŕőšěŋűĺăńă [10]. Ŋăąőř ŕńőśłĺţ ćőńŋ K_{max} őŕřěďěń£ńś£ łăł RMT · K_{max} = 8:0. Ĺŋšěčřĺřőćăŋĺě ŕő ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă (ĞĄ) ŕřőćěďěŋő ňěšőďőň šěšřă¡ďřőć ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň śěšłĺ 10 × 10 × 10 ďń£ 99 k-šőůěł ć ŋěŕřĺćőďĺňőľ ůăśšĺ ĞĄ. Łřĺšěřĺľ śţőďĺňőśšĺ ďń£ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śőśšăćń£ń 0.001 —Ry.

Řěğşńĳšăšż ŕőńŋőľ śšřşłšşřŋőľ őŕšĺňĺğăűĺĺ BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2 (łăł ŕő ŕăřăňěšřăň řěÿěšłĺ, šăł ĺ ŕő ăšőňŋżň ŕőğĺűĺ£ň) ŕřĺćěďěŋż ć šăąń.1. Ćĺďŋő, ůšő ŕőńşůěŋŋżě ďăŋŋżě ŋăţőď£šś£ ć řăğşňŋőň śőčńăśĺĺ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ [7, 8], ă ŋěłőšőřőě ğăćżÿěŋĺě ğŋăůěŋĺľ řăśůěšŋżţ ćěńĺůĺŋ ść£ğăŋő ś ţőřőÿő ĺğćěśšŋőľ šěŋďěŋűĺěľ ŕěřěőűěŋłĺ śšřşłšşřŋżţ ŕăřăňěšřőć łřĺśšăńńőć ňěšőďăňĺ, ĺśŕőńĳğş¿źĺňĺ ăŕŕřőłśĺňăűĺ¿ GGA.

Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ (ŔŚ) BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2 ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.1 ĺ 2. Ďń£ BaRh_2P_2 ďćě čřşŕŕż ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ, řăśŕőńőęěŋŋżţ ć ĺŋšěřćăńăţ −14:2 ÷ −13:0 ¡Ć ĺ −12:2 ÷ ÷ −11:0 ¡Ć ŋĺęě şřőćŋ£ Ťěřňĺ (EF = 0 ¡Ć), őąřăğőćăŋż ć őśŋőćŋőň Ćă 5ř- ĺ P 3s-śőśšő£ŋĺ£ňĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ćăńěŋšŋă£ ŕőńőśă (ć ĺŋšěřćăńě −6:7 ¡Ć÷EF ) ĺňěěš śňěÿăŋŋżľ ţăřăłšěř ś şůăśšĺěň čĺąřĺďĺğőćăŋŋżţ Rh 4d- ĺ P 3p-śőśšő£ŋĺľ, ůšő śćĺďěšěńĳśšćşěš őą őąřăğőćăŋĺĺ łőćăńěŋšŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ

Šăąńĺűă 1

Őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě ŕăřăňěšřż £ůěěł (a, c, ć A), řăśśšő£ŋĺ£ ťőśťőř-ťőśťőř (d(P � P ), ć A) ĺ šăł ŋăğżćăěňżľ \ćŋşšřěŋŋĺľ" ŕăřăňěšř (z) ďń£ šěšřăčőŋăńĳŋżţ (ŕřőśšř. čřşŕŕă I4/mmm) ťăğ BaRh2P2 ĺ BaIr2P2 ŕő ďăŋŋżň FLAPW-GGA řăśůěšőć ć śřăćŋěŋĺĺ ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň [7, 8]

Śĺśšěňă a c d(P-P) z

3.9806 12.7800 3.8135 0.3508

BaRh_2P_2 3.9308 [8] 12.574 [8] 3.725 [7] 3.939 [7] 12.576 [7]

3.9922 12.7241 3.7584 0.3523

BaIr_2P_2 3.9469 [8] 12.559 [8] 3.668 [7] 3.946 [7] 12.572 [7]

Rh-P. Ć ¡šőľ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ őąńăśšĺ ćăńěŋšŋżě śőśšő£ŋĺ£ ąăřĺ£ ŕřăłšĺůěśłĺ őšśşšśšćş¿š, šő ěśšĳ ąăřĺľ ŋăţőďĺšś£ ć łřĺśšăńńě ć ćĺďě ďćşţğăř£ďŋőčő ĺőŋă Ćă^{2+} ĺ £ćń£ěšś£ ¡ńěłšřőŋŋżň ďőŋőřőň. Ć řěğşńĳšăšě ťăğş BaRh_2P_2 ňőęŋő őŕĺśăšĳ łăł śőśšő£źş¿ ĺğ ďćşţ šĺŕőć ŕřőšĺćőŕőńőęŋő ğăř£ęěŋŋżţ ąńőłőć: ...[Rh_2P_2]^2�/Ba^{2+}/[Rh_2P_2]^2�/Ba^{2+}..., čďě ňěęďş ąńőłăňĺ [Rh_2P_2]^2� ĺ Ba^{2+} őśşźěśšćń£¿šś£ ĺőŋŋżě ćğăĺňőďěľśšćĺ£. Őšňěšĺň, ůšő ăŋăńőčĺůŋă£ łăřšĺŋă ğăř£ďőćżţ śőśšő£ŋĺľ řěăńĺğşěšś£ ć ťăğăţ ĂFe_2As_2, ă šăłęě ďřşčĺţ řőďśšćěŋŋżţ FeAs śĺśšěňăţ [2 { 4, 11 { 13].

Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ BaRh_2P_2 ńěęĺš ć őąńăśšĺ Rh 4d-, P 3p-ğőŋ, őąřăğş¿źĺţ śńőęŋş¿ śĺśšěňş ďżřőůŋżţ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ łăřňăŋőć (řĺś.3), ĺ řăśŕőńăčăěšś£ ć ńőłăńĳŋőň ňăłśĺňşňě ŔŚ, őąřăğőćăŋŋőň ć őśŋőćŋőň

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009 4�

Řĺś.2. Ŕőńŋă£ (ććěřţş) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ šěšřăčőŋăńĳŋżţ (ŕřőśšř. čřşŕŕă I4/mmm) ťăğ BaRh2P2 (1) ĺ BaIr2P2 (2)

Řĺś.3. Ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ BaRh2P2 (a) ĺ BaIr2P2 (b). Ććěřţş { ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż ć őąńăśšĺ EF ± 1 ¡Ć

Rh 4d-śőśšő£ŋĺ£ňĺ. İšĺ ęě śőśšő£ŋĺ£ ďă¿š őśŋőćŋżě ćłńăďż ć ďŋő ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ.

Őšňěšĺň, ůšő ąăğĺśŋżţ \122" AFe_2As_2 ťăğ şřőćěŋĳ Ťěřňĺ ŕěřěśěłăěš łćăğĺďćşňěřŋżě Fe dxy ĺ d^2x�y { ŕőďőąŋżě ğőŋż ś ŋĺğłőľ kz ďĺśŕěřśĺěľ. İšĺ ğőŋż ťőřňĺřş¿š ţăřăłšěřŋżľ šăłęě ďń£ ďřşčĺţ FeAs ŚŔ ćĺď šőŕőńőčĺĺ ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ (ŔŤ, śň. [2 { 4]), łőšőřă£ ćłń¿ůăěš śĺśšěňş ďżřőůŋżţ űĺńĺŋďřőć ć űěŋšřě ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă (ćďőńĳ ŋăŕřăćńěŋĺ£ kz) ĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ ńĺśšőć { ćďőńĳ ěě čřăŋěľ. Ğă śůěš

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009 řőśšă ¡ńěłšřőŋŋőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ (ŋă 2ě) ŕřĺ ŕěřěţőďě AFe_2As_2 → BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2 şřőćěŋĳ Ťěřňĺ őłăğżćăěšś£ śďćĺŋşš ć ććěřţ ć őąńăśšĳ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ ś ąőńĳÿěľ ďĺśŕěřśĺěľ E(k), śň. řĺś.3, čďě ŕřĺśşšśšćş¿š ğŋăůĺšěńĳŋżě ćłńăďż dxz, dyz ĺ d^2z śőśšő£ŋĺľ. Ć řěğşńĳšăšě, ćĺď ŔŤ BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2 śşźěśšćěŋŋő őšńĺůăěšś£ őš šăłőćőčő ďń£ AFe_2As_2 ťăğ ĺ ĺňěěš ňŋőčőńĺśšőćőľ łćăğĺšřěţňěřŋżľ šĺŕ, ţăřăłšěřŋżľ, ŋăŕřĺňěř, ďń£ śěňěľśšćă ĺğőśšřşłšşřŋżţ \122" ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋżţ ŚŔ ś ŕőćżÿěŋŋőľ (ć śřăćŋěŋĺĺ ś AFe_2As_2) ¡ńěłšřőŋŋőľ łőŋűěŋšřăűĺěľ { ŕŋĺłšĺďőć ANi_2Pn_2, čďě A = Sr, Ba ĺ Pn = P, As [14].

Śřăćŋĺćă£ ğőŋŋżě śšřşłšşřż BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2, ňőęŋő őšňěšĺšĳ ĺţ őąźěě ŕőďőąĺě, śň. řĺś.1{3, čďě śšřőěŋĺě ŕřĺťěřňĺěćśłőľ ŕőńőśż (ă śńěďőćăšěńĳŋő, ĺ ŕřőćőď£źĺě śćőľśšćă) őŕřěďěń£ěšś£ ć őśŋőćŋőň śőśšő£ŋĺ£ňĺ [Rh(Ir)_2P_2] śńőěć. Ć šő ęě ćřěň£, ďń£ BaIr_2P_2 ¡ŋěřčěšĺůěśłă£ źěńĳ ňěęďş łćăğĺőśšőćŋżňĺ Ćă 5p ĺ P 3s ŕőďŕőńőśăňĺ ĺśůěğăěš, ă čĺąřĺďŋă£ d−p ğőŋă őłăğżćăěšś£ ŋă ∼ 1:2 ¡Ć ÿĺřě, ůěň ďń£ BaRh_2P_2.

Łřőňě šőčő, ŕřĺ ŕěřěţőďě BaRh_2P_2 → BaIr_2P_2 ŋăąń¿ďăěšś£ ğăňěšŋőě ŕěřěřăśŕřěďěńěŋĺě ŔŚ ćąńĺğĺ EF , łőšőřőě őąśşďĺň, ĺśŕőńĳğş£ ďăŋŋżě šăąń.2. Śőčńăśŋő ŋăÿĺň FLAPW-GGA řăśůěšăň, ŕőńŋă£

Šăąńĺűă 2

Ŕőńŋżě N^{tot}(EF ) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě Nl(EF ) ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (ś/¡Ć�ăšőň), łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ γ (ňĎę�K�^2�ňőńĳ�^1) ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ χ (10�^4 ňĎę�K�^2�ňőńĳ�^1) ďń£ BaRh2P2 ĺ BaIr2P2 ĺ ďăŋŋżě FLAPW-GGA ć śřăćŋěŋĺĺ ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň [7, 8]

Śĺśšěňă N^{P 3s}(E_F ) N^{Rh,Ird}(E_F ) N^{tot}(E_F )� γ χ BaRh_2P_2 0.37 1.86 4.18 9.85 1.35 9.75 [7] 1.34 [7] BaIr_2P_2 0.26 0.82 3.06 7.21 0.99 6.86 [7] 1.21 [7]

�_{Ćłńăďż őśšăńĳŋżţ ćăńěŋšŋżţ śőśšő£ŋĺľ: P 3s ĺ Rh(Ir)s, p}

ŋě ŕřěćżÿă¿š 0.09 ś/¡Ć�ăšőň

ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ N(EF ) (łăł ĺ őŕřěďěń£ěňżě ě¿ łő¡ťťĺűĺěŋšż ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ šěŕńőěňłőśšĺ ‚ ĺ ňőń£řŋőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ Ŕăşńĺ ffl) ďń£ BaIr_2P_2 ňěŋĳÿě, ůěň ďń£ BaRh_2P_2. Ŕřĺ ¡šőň őąźěě şňěŋĳÿěŋĺě N(EF ) ŕřĺ ŕěřěţőďě BaRh_2P_2 → BaIr_2P_2 őŕřěďěń£ěšś£ ŕőŋĺęěŋĺěň ćłńăďőć łăł p-śőśšő£ŋĺľ ăšőňőć ŕőďřěÿěšłĺ ťőśťőřă, šăł ĺ d-śőśšő£ŋĺľ ŕőďřěÿěšłĺ ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă.

Śőčńăśŋő ĺňě¿źĺňś£ řěğşńĳšăšăň (őąğőř [15]), ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋş¿ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ ďń£ řőďśšćěŋŋżţ ťőśťőřśőďěřęăźĺţ ťăğ (LaNiPO ĺ BaNi_2Ř_2) ňőęŋő ĺŋšěřŕřěšĺřőćăšĳ ć řăňłăţ őążůŋőčő ĄŁŸ ňěţăŋĺğňă ¡ńěłšřőŋ-ťőŋőŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£. Őďŋăłő, łăł őłăğăńőśĳ, ŋăąń¿ďăěňőě ŕőŋĺęěŋĺě TC ďń£ BaRh_2P_2 (1.0 Ł) ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś BaIr_2P_2 (2.1 Ł) ŋě ňőęěš ążšĳ őąž£śŋěŋő ŋă őśŋőćăŋĺĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő ťăłšőřă { şňěŋĳÿěŋĺ£ N(EF ): ŋăÿĺ řěğşńĳšăšż ŕő řăśůěšăň N(EF ) (ă šăłęě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě [7] ŕő ĺğňěřěŋĺ¿ ćěńĺůĺŋ ‚ ĺ ffl) śćĺďěšěńĳśšćş¿š, ůšő ¡šĺ ćěńĺůĺŋż ňěŋ£¿šś£ ć őąřăšŋőľ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĺ. Šăłĺň őąřăğőň, śńěďşěš ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő őśŋőćŋş¿ řőńĳ ć řěčşńĺřőćăŋĺĺ šěňŕěřăšşřż łřĺšĺůěśłőčő ŕěřěţőďă ć ¡šĺţ ťăğăţ ĺčřăěš ťőŋőŋŋă£ ŕőďśĺśšěňă. Łăł ćĺďŋő ĺğ šăąń.1, ŕřĺ ŕěřěţőďě BaRh_2P_2 → BaIr_2P_2 ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ (a ĺ c, őŕřěďěń£¿źĺě łăł ňěęśńőěćżě, šăł ĺ řăśśšő£- ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ ćŋşšřĺ śńőěć) řăśšşš, ůšő ňőęěš ŕřĺćěśšĺ ł śň£čůěŋĺ¿ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ťőŋőŋŋżţ ňőď ĺ śŕőśőąśšćőćăšĳ řőśšş łőŋśšăŋšż ¡ńěłšřőŋťőŋőŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ –, ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ść£- ğăŋŋőľ ś ćěńĺůĺŋőľ TC. Řăğşňěěšś£, ŕřőćěřłă ¡šőčő ŕřěďŕőńőęěŋĺ£ šřěąşěš ŕřőćěďěŋĺ£ śŕěűĺăńĳŋżţ řăśůěšőć ţăřăłšěřĺśšĺł ťőŋőŋŋżţ śŕěłšřőć BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2.

Šăłĺň őąřăğőň, ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň FLAPW-GGA ňěšőďă ĺğşůěŋă ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋěďăćŋő śĺŋšěğĺřőćăŋŋżţ śńőĺśšżţ šěšřăčőŋăńĳŋżţ (ŕř. čřşŕŕă I4=mmm) ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2.

Şśšăŋőćńěŋő, ůšő, ŕőďőąŋő ĺğćěśšŋżň \122" FeAs ĺ NiP ŚŔ, ďń£ ¡šĺţ ťăğ śőśšő£ŋĺ£ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ őŕřěďěń£¿šś£ ćłńăďăňĺ Rh(Ir) dĺ P 3p-śőśšő£ŋĺľ ŕřőćőď£źĺţ śńőěć [Rh(Ir)_2P_2], šőčďă łăł śěšłĺ ąăřĺ£ ĺčřă¿š řőńĳ šăł ŋăğżćăěňżţ śńőěć-řěğěřćşăřőć ğăř£ďă, őąěśŕěůĺćă£ ¡ńěłšřőŋŋżľ ŕěřěŋőś Ba^{2+} → [Rh(Ir)_2As_2]^2�. Śőśěďŋĺě śńőĺ [Rh(Ir)_2P_2] { Ba ść£ğăŋż ğă śůěš ĺőŋŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ, łřőňě šőčő, ňěęďş ăšőňăňĺ ćŋşšřĺ ŕřőćőď£źĺţ śńőěć [Rh(Ir)_2P_2] śşźěśšćş¿š čĺąřĺďŋżě p−d-ść£ğĺ ťőśťőř-ňěšăńń ĺ ňěšăńńĺůěśłĺě d−d-ść£ğĺ Rh(Ir) { Rh(Ir). Ŕřĺťěřňĺěćśłĺě ğőŋż BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2 őŕřěďěń£¿šś£ ćłńăďăňĺ Rh(Ir) d- ĺ P 3p-śőśšő£ŋĺľ, ŕřĺůěň şřőćěŋĳ Ťěřňĺ řăśŕőńăčăěšś£ ŋă ńőłăńĳŋőň ňăłśĺňşňě ŔŚ. Ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ BaRh_2P_2 ĺ BaIr_2P_2 ĺňě¿š ňŋőčőńĺśšőćőľ łćăğĺšřěţňěřŋżľ šĺŕ, ţăřăłšěřŋżľ ďń£ ďřşčĺţ ĺğćěśšŋżţ ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋżţ \122" ŚŔ.

Ŕőłăğăŋő, ůšő ŋăąń¿ďăěňőě ŕőŋĺęěŋĺě TC ďń£ BaRh_2P_2 ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś BaIr_2P_2 ŋě ňőęěš ążšĳ őąž- £śŋěŋő ŋă őśŋőćăŋĺĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő ťăłšőřă { şňěŋĳ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009

422 Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ

ÿěŋĺ£ N(EF ): śőčńăśŋő ŋăÿĺň řăśůěšăň (ă šăłęě ¡łśŕěřĺňěŋšăň [7] ŕő ĺğňěřěŋĺ¿ ‚ ĺ ffl), ¡šĺ ćěńĺůĺŋż ňěŋ£¿šś£ ć őąřăšŋőľ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĺ. Ćżśłăğăŋő ŕřěďŕőńőęěŋĺě, ůšő őśŋőćŋş¿ řőńĳ ć řěčşńĺřőćăŋĺĺ TC ć ¡šĺţ śĺśšěňăţ ĺčřăěš ťőŋőŋŋă£ ŕőďśĺśšěňă, ĺ ¡ťťěłš ďőśšĺčăěšś£ ğă śůěš śň£čůěŋĺ£ ťőŋőŋŋżţ ňőď, ść£ğăŋŋżţ ś řőśšőň ŕăřăňěšřă řěÿěšłĺ ć ř£ďş BaRh_2P_2 → BaIr_2P_2. Ŕřőćěřłă ¡šőčő ŕřěďŕőńőęěŋĺ£ šřěąşěš ńĺąő ŕřőćěďěŋĺ£ śŕěűĺăńĳŋżţ řăśůěšőć ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă łřĺśšăńńőć, ńĺąő ňőęěš ążšĳ ćżŕőńŋěŋă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő: šăł, ěśńĺ ŋăÿě ŕřěďŕőńőęěŋĺě śŕřăćěďńĺćő, šő śęăšĺě řěÿěšłĺ BaIr_2P_2 (ć şśńőćĺ£ţ ąăřĺůěśłőčő ćőğďěľśšćĺ£) ďőńęŋő ŕřĺćěśšĺ ł şňěŋĳÿěŋĺ¿ TC.

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

2. Ň. Ć. Śăďőćśłĺľ, Şśŕěţĺ ťĺğ. ŋăşł 178, 1243 (2008). 3. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Şśŕěţĺ ťĺğ. ŋăşł 178, 1273 (2008). 4. đ. Ă. Ĺğ¿ňőć, İ. Ğ. Łşřňăěć, Şśŕěţĺ ťĺğ. ŋăşł 178, 1308 (2008).

5. F. Han, X. Zhu, Y. Jia et al., arXiv:0909.3257 (2009). 6. S. Paulraj, S. Sharma, A. Bharathi et al., arXiv:0902.2728 (2009).

7. D. Hirai, T. Takayama, R. Higashinaka et al., J. Phys.

Soc. Japan 78, 023706 (2009).

8. N. Berry, G. Seyfarth, C. Capan et al., arXiv:0902.4476 (2009).

9. 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.

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

Lett. 77, 3865 (1996).

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

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

13. Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 89, 44 (2009).

14. I. R. Shein and A. L. Ivanovskii, Phys. Rev. B 79, 054510 (2009).

15. N. Berry, G. Seyfarth, C. Capan et al., arXiv: 0902.4476 (2009).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009