Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 94, ćżŕ. 3, ś. 210 { 214 cfl 2011 č. 10 ăćčşśšă

Ňěšăńńĺğăűĺ£ ĺ śŕĺŋőćżľ łřőśśőćěř ŕřĺ ćżśőłőň ďăćńěŋĺĺ ć ňăčŋěğĺőć¿śšĺšě (Mg_1�_xFe_xO)

Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć^{1)}

Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ĺň. Ń.Ć. Łĺřěŋśłőčő Śĺąĺřśłőčő őšď. ŘĂŊ, 660036 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

Śĺąĺřśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 660041 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 27 ňă£ 2011 č.

Ć řăňłăţ ňŋőčő¡ńěłšřőŋŋőčő ŕőďţőďă LDA+GTB ŕőśšřőěŋă ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ňăčŋěğĺőć¿śšĺšă ć ŕńőśłőśšĺ ďăćńěŋĺě{šěňŕěřăšşřă ś łćăŋšőćőľ łřĺšĺůěśłőľ šőůłőľ Pc = 55 ČŔă ĺ śĺňňěšřĺůŋżň řăśŕřěďěńěŋĺěň ćżśőłőśŕĺŋőćżţ (HS) ĺ ŋĺğłőśŕĺŋőćżţ (LS) śőśšő£ŋĺľ. Ŕřěďśłăğăŋő śşźěśšćőćăŋĺě ňěšăńńĺůěśłőčő śőśšő£ŋĺ£ ć şğłőň ďĺăŕăğőŋě ďăćńěŋĺľ ćżÿě łřĺšĺůěśłőľ šőůłĺ.

1. Ććěďěŋĺě. Ňăčŋěğĺőć¿śšĺš (Mg1�xFexO) { ňĺŋěřăń ś čřăŋěűěŋšřĺřőćăŋŋőľ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřőľ NaCl. Ć ŋĺęŋěľ ňăŋšĺĺ Ğěňńĺ ěčő łőńĺůěśšćő śőśšăćń£ěš őłőńő 30%. Ŕő¡šőňş śćőľśšćă šćěřďżţ řăśšćőřőć (Mg,Fe)O ŕřĺ ćżśőłĺţ ďăćńěŋĺ£ţ ŕřěďśšăćń£¿š ĺŋšěřěś łăł ďń£ ťĺğĺłĺ łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£, šăł ĺ ďń£ čěőťĺğĺłĺ. Śŕĺŋőćżľ łřőśśőćěř ĺőŋőć Fe^{2+} ĺğ HS-śőśšő£ŋĺ£ śő śŕĺŋőň S = 2 ć ŋĺğłőśŕĺŋőćőě LS-śőśšő£ŋĺě śő śŕĺŋőň S = 0 ŋăąń¿ďăńś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ć łăňěřăţ ćżśőłőčő ďăćńěŋĺ£ ś ăńňăğŋżňĺ ŋăłőćăńĳŋ£ňĺ [1, 2]. Ţăřăłšěř śŕĺŋőćőčő łřőśśőćěřă £ćń£ěšś£ ŕřěďňěšőň ďĺśłşśśĺĺ. Šăł, ć řăąőšě [3] şšćěřęďăńőśĳ, ůšő ŕěřěţőď řăśš£ŋşš ć ĺŋšěřćăńě 50{100ČŔă, ă ć řăąőšě [2] ¡šőš ĺŋšěřćăń şęě (62{6 ČŔă).

Ąőńěě ŕőğďŋĺě šźăšěńĳŋżě ĺğňěřěŋĺ£ šřăďĺűĺőŋŋżţ ňěśśąăş¡řőćśłĺţ ĺ śĺŋţřőšřőŋŋżţ śŕěłšřőć Mg_{0.75}Fe_{0.25}O ć řăąőšě [4] ŕőłăğăńĺ, ůšő ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě łřőśśőćěř ŕřőĺśţőďĺš ć ĺŋšěřćăńě ďăćńěŋĺľ 55{70ČŔă. Ăŋăńőčĺůŋżě ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋżě ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ 8 K < T < 300 K şśšăŋőćĺńĺ, ůšő ĺŋšěřćăń ŕěřěţőďă śšăŋőćĺšś£ ćśě ąőńěě şğłĺň ŕřĺ ŕőŋĺęěŋĺĺ T . İšő ŕőğćőńĺńő ăćšőřăň [5] śďěńăšĳ ćżćőď ő śşźěśšćőćăŋĺĺ łćăŋšőćőľ łřĺšĺůěśłőľ šőůłĺ P_c ŕřĺ ŋşńěćőľ šěňŕěřăšşřě, čďě ŕěřěţőď HS{LS ŕřőĺśţőďĺš śłăůłőň. Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ¡ńěłšřőŋŋżě ĺ ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă ňăčŋěğĺőć¿śšĺšă řăśśňőšřěŋż šěőřěšĺůěśłĺ ć řăňłăţ ňŋőčő- ¡ńěłšřőŋŋőľ šěőřĺĺ ś šőůŋżň şůěšőň ćŋşšřĺăšőňŋżţ łşńőŋőćśłĺţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ [6].

Ňż őčřăŋĺůĺňś£ śńşůăěň Mg_1�_xFe_xO ś łőŋűěŋšřăűĺěľ ęěńěğă, ąőńĳÿĺň ŕőřőčőň ŕřőšěłăŋĺ£ (ďń£ x = 0.25 ¡šő ğăćěďőňő ćżŕőńŋ£ěšś£). Ć ¡šőň śńşůăě ŋăńĺůĺě ďăńĳŋěčő ňăčŋĺšŋőčő ŕőř£ďłă ĺńĺ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕřőćőďĺňőśšĺ ć FeO ŕřĺćőďĺš ł ăŋăńő-

1)e-mail: sgo@iph.krasn.ru

čĺůŋżň śćőľśšćăň ňăčŋěğĺőć¿śšĺšă. Śćőľśšćă FeO ĺ Mg_{0.75}Fe_{0.25}O ćő ňŋőčőň ŕőţőęĺ, ŋő ěśšĳ ĺ řăğńĺůĺ£. Őďĺŋăłőćă śšřşłšşřă ĺţ ČŰŁ-řěÿěšłĺ. Ĺňěěšś£ ďăńĳŋĺľ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżľ ŕőř£ďőł ś T_N = = 25 K ć Mg_{0.75}Fe_{0.25}O [7] ĺ T_N = 198 K ć FeO. Śŕĺŋőćőčő łřőśśőćěřă ć FeO ŋě őąŋăřşęěŋő. Ćŕńőšĳ ďő ďăćńěŋĺľ 143 ČŔă ć ŋěň śőţřăŋ£ěšś£ HS-śőśšő£ŋĺě (ŕő ďăŋŋżň řěŋščěŋőćśłőľ ¡ňĺśśĺőŋŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ) [8]. Ňěšăńńĺğăűĺ£ FeO őąŋăřşęěŋă ŕřĺ ďăćńěŋĺ£ţ P > 140 ČŔă [9], ć šő ćřěň£ łăł ć Mg_{0.75}Fe_{0.25}O ĺğňěřěŋĺ£ ŕřőćőďĺňőśšĺ łăł ć HS-, šăł ĺ ć LSśőśšő£ŋĺ£ţ ďő 101 ČŔă ŕőłăğżćă¿š ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćőě ŕőćěďěŋĺě ś ŋěąőńĳÿĺň ćőğřăśšăŋĺěň ŕřőćőďĺňőśšĺ ŕřĺ P ≈ 50 ČŔă [10]. Ŋěśňőšř£ ŋă őąźŋőśšĳ ŕőďţőďă ł őŕĺśăŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż FeO ĺ Mg_{0.75}Fe_{0.25}O ĺ őďĺŋăłőćőśšĳ ćŋşšřĺăšőňŋżţ łşńőŋőćśłĺţ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšőć, šăłőľ ŕăřăňěšř, łăł łřĺśšăńńĺůěśłőě ŕőńě 10Dq, ąěğşśńőćŋő, řăğńĺůăěšś£ ć ¡šĺţ ďćşţ ćěźěśšćăţ. Ć¿śšĺš, FeO, £ćń£ěšś£ łńăśśĺůěśłĺň ŕřĺňěřőň ďĺ¡ńěłšřĺłőć Ňőšă{Ţăąąăřďă. Ěčő śćőľśšćă śťőřňĺřőćăŋż śĺńĳŋżňĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ łőřřěń£űĺ£ňĺ (ŚİŁ) [11]. Ś řőśšőň ďăćńěŋĺ£ ďĺ- ¡ńěłšřĺůěśłă£ źěńĳ E_g şňěŋĳÿăěšś£ ğă śůěš řőśšă ÿĺřĺŋż ğőŋż 2W , ĺ ŕřĺ P = P_{MIT} őęĺďăěšś£ ŕěřěţőď ć ňěšăńńĺůěśłş¿ ťăğş. Łřőňě šőčő, ć ňăčŋĺšŋżţ ďĺ¡ńěłšřĺłăţ ś řőśšőň ďăćńěŋĺ£ ćőğňőęěŋ śŕĺŋőćżľ łřőśśőćěř ć šőůłě P_c, ŕřĺ łőšőřőň ňăčŋĺšŋżľ ĺőŋ ŕěřěţőďĺš ĺğ HS- ć LS-śőśšő£ŋĺě [12]. Ďń£ śőěďĺŋěŋĺľ ś d^5-ĺőŋăňĺ śŕĺŋőćżľ łřőśśőćěř śŕőśőąśšćşěš ňěšăńńĺğăűĺĺ ğă śůěš şňěŋĳÿěŋĺ£ ¡ťťěłšĺćŋőčő ŕăřăňěšřă Ţăąąăřďă U_{eff} = E_0(d^{n+1}) + E_0(d^n�^1) − 2E_0(d^n), čďě E_0(d^n) { ¡ŋěřčĺ£ őśŋőćŋőčő šěřňă d^n-ĺőŋă [13]. Őďŋăłő ďń£ d^6-ĺőŋőć, łăł ŕőłăğăŋő ć [13], U_{eff} řăśšěš ć řěğşńĳšăšě śŕĺŋőćőčő łřőśśőćěřă. Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ňż ŕőłăęěň, ůšő ¡šő őąśšő£šěńĳśšćő ŕřĺćőďĺš ł őůěŋĳ ŋěőążůŋőľ ťăğőćőľ ďĺăčřăňňě ňăčŋěğĺőć¿śšĺšă, ŋă łőšőřőľ ňěšăńńĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě ňőęěš śş-

210 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011 źěśšćőćăšĳ ć şğłőň ďĺăŕăğőŋě ďăćńěŋĺľ ćżÿě P_c ĺ šőńĳłő ŕřĺ łőŋěůŋżţ šěňŕěřăšşřăţ.

Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż FeO ňěšőďőň LDA+DMFT [14] ś şůěšőň ŚİŁ ŕřĺćěńĺ ł ŕřěďśłăğăŋĺ¿ ŕěřěţőďă ć ňěšăńńĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě ŕřĺ P_{MIT} = = 60 ČŔă. Łřĺšĺůěśłőě ďăćńěŋĺě P_c ńěęĺš ć šőň ęě ďĺăŕăğőŋě ďăćńěŋĺľ, P_c ≈ 55−70 ČŔă, ďń£ őůěŋĳ ąőńĳÿőčő ůĺśńă őłĺśńőć ś ĺőŋăňĺ ęěńěğă [12]. Ąńĺğőśšĳ (ă ťăłšĺůěśłĺ śőćŕăďěŋĺě ś šőůŋőśšĳ¿ ďő ŕőčřěÿŋőśšĺ ĺğňěřěŋĺ£ ďăćńěŋĺ£) ďćşţ łřĺšĺůěśłĺţ ďăćńěŋĺľ, P_{MIT} ĺ P_c, ĺ őŕřěďěń£ěš śŕěűĺťĺłş ťăğőćőľ ďĺăčřăňňż Mg_{0.75}Fe_{0.25}O.

2. Ğăř£ďőćżě ĺ śŕĺŋőćżě ćőğąşęďěŋĺ£ ć ňŋőčő¡ńěłšřőŋŋőľ šěőřĺĺ. Čĺąřĺďŋżľ ňěšőď LDA+GTB ĺğŋăůăńĳŋő ążń śőğďăŋ ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć [15]. Őŋ őąžěďĺŋ£ěš LDA-řăśůěšż ŕăřăňěšřőć ňŋőčőğőŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ś ňŋőčő¡ńěłšřőŋŋżň ŕőďţőďőň ňěšőďă GTB (generalized tight binding). Ŕő śşšĺ, GTB-ňěšőď ěśšĳ ćăřĺăŋš łńăśšěřŋőľ šěőřĺĺ ćőğňşźěŋĺľ, ć łőšőřőľ ŋă ŕěřćőň ¡šăŕě ďěńăěšś£ šőůŋă£ ďĺăčőŋăńĺğăűĺ£ čăňĺńĳšőŋĺăŋă ćŋşšřĺ őďŋőľ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ, ă ŋă ćšőřőň ¡šăŕě ŕěřěśłőłĺ ňěęďş £ůěľłăňĺ őŕĺśżćă¿šś£ ŕő šěőřĺĺ ćőğňşźěŋĺľ [16]. Ć ďăŋŋőň śńşůăě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłőľ śńşęĺš łńăśšěř FeO_6. Śőčńăśŋő şśńőćĺ¿ ¡ńěłšřőŋěľšřăńĳŋőśšĺ FeO ĺőŋ ęěńěğă Fe^{2+} ĺňěěš łőŋťĺčşřăűĺ¿ d^6. Ğăďăůă ŋăţőęďěŋĺ£ śőąśšćěŋŋżţ śőśšő£- ŋĺľ ďń£ d^6-ĺőŋă ć łşąĺůěśłőň łřĺśšăńńĺůěśłőň ŕőńě ś ŕőńŋżň şůěšőň ćśěţ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšőć ďăćŋő řěÿěŋă [17]. Ěě őąőąźěŋĺě ś şůěšőň łőćăńěŋšŋżţ ¡ťťěłšőć ĺ śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŕřĺćěďěŋő ć řăąőšě [18].

Ŕřĺćěďěň ¡ŋěřčĺĺ ŋěőąţőďĺňżţ ć ďăńĳŋěľÿěň šěřňőć. Ćżśőłőśŕĺŋőćżě śőśšő£ŋĺ£:

E_{HS} ≡ E ( d^6,^5T_2 ) = 6ε_d + 15A − 35B + 7C − 4Dq, E ( d^7,^4T_1 ) = 7ε_d + 21A − 40B + 14C − 8Dq, E ( d^5,^6A_1 ) = 5ε_d + 10A − 35B. (1) Ğďěśĳ ε_d { ¡ŋěřčĺ£ d-şřőćŋ£ ć ăšőňě, ă A, B, C { ŕăřăňěšřż Řăłă. Ŋĺğłőśŕĺŋőćżě śőśšő£ŋĺ£: E_{LS} ≡E ( d^6,^1A_1 ) =6ε_d + 15A − 30B + 15C − 24Dq, E ( d^7,^2E ) = 7ε_d + 21A − 36B + 18C − 18Dq, E ( d^5,^2T_2 ) = 5ε_d + 10A − 20B + 10C − 20Dq. (2) Őśŋőćŋőě śőśšő£ŋĺě ćśěčő łřĺśšăńńă ć śšěţĺőňěšřĺůŋőň śńşůăě ţăřăłšěřĺğşěšś£ HS-śőśšő£ŋĺěň ĺőŋă Fe^{2+} ŋă łăęďőň şğńě řěÿěšłĺ. Ŕőňĺňő őążůŋżţ ťńşłšşăűĺľ śŕĺŋă ŕő ŋăŕřăćńěŋĺ¿, ďń£ ŋăśšő£źěľ řăąőšż ćăęŋż ¡ŋěřčĺĺ ťńşłšşăűĺľ ś ĺğňěŋěŋĺěň ćěńĺůĺŋż śŕĺŋă ĺğ HS- ć LS-śőśšő£ŋĺě. Ŋăğőćěň ¡šş ¡ŋěřčĺ¿ śŕĺŋőćőľ źěńĳ¿:

ε_s = E_{HS} − E_{LS} = 20Dq − 5B − 8C. (3)

Ňż ŕőńăčăěň, ůšő ś ďăćńěŋĺěň ŕăřăňěšřż Řăłă ŋě ňěŋ£¿šś£, ă ćěńĺůĺŋă łřĺśšăńńĺůěśłőčő ŕőń£ řăśšěš ś ďăćńěŋĺěň ńĺŋěľŋő, 10Dq(P ) = 10Dq(0) + α_ΔP . Šőčďă ğăćĺśĺňőśšĳ śŕĺŋőćőľ źěńĺ őš ďăćńěŋĺ£ ĺňěěš ćĺď

ε_s(P ) = ε_s(0) + 2α_ΔP, ε_s(0) = 20Dq(0) − 5B − 8C. (4) Ŕőśłőńĳłş ć őšśşšśšćĺě ćŋěÿŋěčő ďăćńěŋĺ£ řěăńĺğşěšś£ HS-śőśšő£ŋĺě, ε_s(0) < 0. Őďŋăłő ś řőśšőň ďăćńěŋĺ£ ćőğňőęěŋ śŕĺŋőćżľ łřőśśőćěř ĺğ HS- ć LSśőśšő£ŋĺě, łőčďă ďăćńěŋĺě ďőśšĺčăěš łřĺšĺůěśłőčő ğŋăůěŋĺ£

P_c = [2.5B + 4C − 10Dq(0)] /α_Δ. (5)

Ğăř£ďőćżě ćőğąşęďěŋĺ£ ć HS-śőśšő£ŋĺĺ ňőčşš ążšĳ ďćşţ šĺŕőć: ś řőęďěŋĺěň ¡ńěłšřőŋă (ćőğąşęďěŋĺě d^6

(_5

T_2 ) → d^7 (_4

T_1 ) ) ĺ řőęďěŋĺěň ďżřłĺ (ćőğąşęďěŋĺě d^6

(_5

T_2 ) → d^5 (_6

A_1 ) ). Ŕěřćżě őŕřěďěń£¿š ćěřţŋ¿¿ ţăąąăřďőćśłş¿ ğőŋş ˙_+(HS), ă ćšőřżě { ŋĺęŋ¿¿ ţăąąăřďőćśłş¿ ğőŋş ˙�(HS). Śőőšćěšśšćş¿źĺě ¡ŋěřčĺĺ řăćŋż

˙_+(HS) = ε_d + 6A − 5B + 7C − 4Dq, ˙�(HS) = ε_d + 5A + 7C − 4Dq. (6) Ĺţ řăğŋőśšĳ (ćőğąşęďěŋĺě ĺğ LHB ć UHB) ďăěš ¡ťťěłšĺćŋżľ ŕăřăňěšř Ţăąąăřďă, łőšőřżľ ŋě ğăćĺśĺš őš ďăćńěŋĺ£:

U_{eff} (HS) ≡ E ( d^7,^4T_1 ) + E ( d^5,^6A_1 ) − −2E ( d^6,^5T_2 ) = A − 5B. (7) Ăŋăńőčĺůŋő, ďń£ ŋĺğłőśŕĺŋőćżţ śőśšő£ŋĺľ

˙_+(LS) = ε_d + 6A − 6B + 3C + 6Dq, ˙�(LS) = ε_d + 5A − 10B + 5C − 4Dq. (8) Ć ŋĺğłőśŕĺŋőćőň śőśšő£ŋĺĺ ŕăřăňěšř

U_{eff} (LS) = A + 4B − 2C + 10Dq (9)

řăśšěš ś řőśšőň ďăćńěŋĺ£. İšőš ęě ćżćőď ążń ŕőńşůěŋ řăŋěě ďřşčĺň śŕőśőąőň ć řăąőšě [13].

Ňěęăšőňŋżě ŕěřěśłőłĺ ś ăňŕńĺšşďőľ t_{ij} ňěęďş £ůěľłăňĺ R_i ĺ R_j ŕřĺćőď£š, łăł őążůŋő ć ňěšőďě śĺńĳŋőľ ść£ğĺ, ł ďĺśŕěřśĺĺ ¡ŋěřčĺľ ţăąąăřďőćśłĺţ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011 ťěřňĺőŋőć (6) ĺ (8) ĺ ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż. Ňăšěňăšĺůěśłĺ šăłőľ řăśůěš šřěąşěš ććěďěŋĺ£ X-őŕěřăšőřőć Ţăąąăřďă ĺ ŋăţőęďěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă ŕő šěőřĺĺ ćőğňşźěŋĺľ [19{21]. Ć ŕřőśšěľÿěň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ šĺŕă Ţăąąăřď 1 ďń£ ňěęăšőňŋżţ ŕěřěśłőłőć ğăłőŋ ďĺśŕěřśĺĺ ğőŋż ś ŋőňěřőň m ňőęŋő ğăŕĺśăšĳ ć ćĺďě

˙_m(k) = ˙_m + F_mt(k), (10)

čďě ĺŋďěłś m ŕřĺŋĺňăěš őďŋő ĺğ ůěšżřěţ ćőğňőęŋżţ ğŋăůěŋĺľ (HS/LS, +/{), t(k) ěśšĳ ťşřĳě-őąřăğ ăňŕńĺšşďż ŕěřěśłőłă t_{ij} , ă ťăłšőř ğăŕőńŋěŋĺ£ F_m řăćěŋ śşňňě ůĺśěń ğăŕőńŋěŋĺ£ ŋăůăńĳŋőčő ĺ łőŋěůŋőčő śőśšő£ŋĺľ, şůăśšćş¿źĺţ ć ćőğąşęďěŋĺĺ m. Ć śšěţĺőňěšřĺůŋőň śńşůăě, łőčďă śőśšő£ŋĺ£ d^5 ĺ d^7 ŋě ğăŕőńŋěŋż, ă d^6 ğăŕőńŋěŋő ś ćěřő£šŋőśšĳ¿ n_{HS} ĺ n_{LS} = 1 − n_{HS} ďń£ HS- ĺ LS-śőśšő£ŋĺľ śőőšćěšśšćěŋŋő, ňőęŋő ğăŕĺśăšĳ

F_{HS} = n_{HS}, F_{LS} = n_{LS}. (11)

Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ŋěřčĺĺ ğőŋż őš ůĺśěń ğăŕőńŋěŋĺ£ ěśšĳ őďĺŋ ĺğ ¡ťťěłšőć ŚİŁ. Ďřşčőľ ¡ťťěłš ğăłń¿ůăěšś£ ć šőň, ůšő śŕěłšřăńĳŋżľ ćěś łăęďőľ łćăğĺůăśšĺűż (ćżůěš śőőšćěšśšćş¿źěľ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă) ďăěšś£ šěň ęě ťăłšőřőň ğăŕőńŋěŋĺ£ F_m.

Őśŋőćżćă£śĳ ŋă řăąőšě [14], ć łőšőřőľ ŕőłăğăŋő, ůšő FeO £ćń£ěšś£ ďĺ¡ńěłšřĺłőň Ňőšă{Ţăąąăřďă, ňż ňőęěň ŋě şůĺšżćăšĳ ğăŕőńŋěŋŋş¿ ćăńěŋšŋş¿ p-ğő-ŋş łĺśńőřőďă. Šőčďă ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ źěńĳ ć HSśőśšő£ŋĺĺ

E_g = U_{eff} (HS) − 2F_{HS}W. (12)

Ŕőńşÿĺřĺŋă ğőŋż W = zt (čďě z { ůĺśńő ąńĺęăľÿĺţ śőśěďěľ; ďń£ ČŰŁ-řěÿěšłĺ z = 12) ğăćĺśĺš őš ďăćńěŋĺ£ ůěřěğ ŕăřăňěšř ŕěřěśłőłă. Ć řěğşńĳšăšě ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ źěńĳ şążćăěš ś řőśšőň P :

E_g (P ) = E_g (0) − α_W P, α_W = ∂W /∂P . (13)

Łřĺšĺůěśłőě ďăćńěŋĺě ŕěřěţőďă ďĺ¡ńěłšřĺł{ňěšăńń řăćŋő P_{MIT} = E_g (0)/α_W . Ć ąőńěě śšřőčőľ šěőřĺĺ, ŋăŕřĺňěř ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ďĺŋăňĺůěśłőčő śřěďŋěčő ŕőń£, łřĺšěřĺľ ŕěřěţőďă łőńĺůěśšćěŋŋő őšńĺůăěšś£ őš łřĺšěřĺ£ ŕěřěţőďă ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ Ţăąąăřď 1. Šěň ŋě ňěŋěě ĺ ć ¡šőň śńşůăě U_{eff} /W (P_{MIT}) ∼ 1, šő ěśšĳ łăůěśšćěŋŋőčő őšńĺůĺ£ ŋěš. Ďń£ ďăŋŋőľ řăąőšż ćăęŋă ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋă£ ćőğňőęŋőśšĳ ňěšăńńĺğăűĺĺ. Ć łăůěśšćě ğŋăůěŋĺ£ P_{MIT} ňż ąěřěň ćěńĺůĺŋş ĺğ LDA+DMFT-řăśůěšőć ďń£ FeO [14].

Šăłĺň őąřăğőň, ŕő řőśšş ďăćńěŋĺ£ ěśšĳ ďćă łřĺšĺůěśłĺţ ŕăřăňěšřă: ğăř£ďőćă£ źěńĳ (13) őąřăźăěšś£ ć ŋşńĳ ć šőůłě P_{MIT}, ă śŕĺŋőćă£ źěńĳ (4) ğăŋşń£ěšś£ ć šőůłě P_c. Ŕřĺ P_{MIT} ≪ P_c ňěšăńńĺğăűĺ£ ŕřőĺğőľďěš ŋă ťőŋě śšăąĺńĳŋőčő HS-śőśšő£ŋĺ£, ůšő ĺ ŕőńşůěŋő ć řăąőšě [14]. Ŕřĺ P_{MIT} ≫ P_c śŕĺŋőćżľ łřőśśőćěř ć LS-śőśšő£ŋĺě ŕřőĺğőľďěš ć ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőľ ťăğě. Łăł őšňěůăńőśĳ ćő ććěďěŋĺĺ, ďń£ Mg_{0.75}Fe_{0.25}O ţăřăłšěřŋă śĺšşăűĺ£, łőčďă P_{MIT} ≈ P_c.

3. Ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ňăčŋěğĺőć¿śšĺšă. Ŕřĺ ŕřőĺğćőńĳŋżţ P ĺ T ćěřő£šŋőśšĳ ŋăľšĺ ĺőŋ Fe^{2+} ć HS-śőśšő£ŋĺĺ řăćŋă

n_{HS} = g_{HS}e�^{βEHS} /( g_{HS}e�^{βEHS} + g_{LS}e�^{βELS} ) = = 1 /( 1 + g_{LS} g_{HS} e^{+βεs} ) . (14)

Ğďěśĳ β = 1/kT . Łřăšŋőśšĺ ćżřőęďěŋĺ£ šěřňőć g_{LS} = 1, g_{HS} = (2S + 1)(2L + 1) = 15. Ŕăřăňěšřż Řăłă A = 2 ¡Ć, B = 0.084 ¡Ć, C = 0.39 ¡Ć ŕőńşůěŋż ďń£ ĺőŋă Fe^{3+} ć FeBO_3 ĺğ śőŕőśšăćńěŋĺ£ ś őŕšĺůěśłĺňĺ ďăŋŋżňĺ [22]. Ŕőńăčăěň, ůšő ĺ ďń£ Fe^{2+} ¡šĺ ğŋăůěŋĺ£ śŕřăćěďńĺćż. Łřĺśšăńńĺůěśłőě ŕőńě ďń£ ňăčŋěğĺőć¿śšĺšă řăćŋő 10Dq(0) = 1.34 ¡Ć [23]. Ĺğ şśńőćĺ£ (5) ďń£ P_c = 56 ČŔă ŋăţőďĺň ŕăřăňěšř α_Δ = 0.007 ¡Ć/ČŔă.

Řăśŕřěďěńěŋĺě ďőńĺ HS-śőśšő£ŋĺľ n_{HS}(P, T ) (ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă) ďń£ ďăŋŋżţ ŕăřăňěšřőć ŕőłăğăŋő ŋă řĺś. 1. Ŕřĺ ćśěţ łőŋěůŋżţ šěňŕěřăšşřăţ HS{LSŕěřěţőď £ćń£ěšś£ ŕńăćŋżň łřőśśőćěřőň, ĺ šőńĳłő ŕřĺ T = 0 ĺňěěš ňěśšő śłăůőł ŕřĺ P = P_c. Ć łřĺšĺůěśłőľ šőůłě (P_c, 0) śőčńăśŋő [24] ĺňěěš ňěśšő łćăŋšőćżľ ťăğőćżľ ŕěřěţőď. Ťńşłšşăűĺĺ ćąńĺğĺ łřĺšĺůěśłőľ šőůłĺ ěśšĳ ťńşłšşăűĺĺ ćěńĺůĺŋż śŕĺŋă. Ć ¡šőľ ęě šőůłě őąřăźăěšś£ ć ŋşńĳ šěňŕěřăšşřă Ŋěěń£ T_N, őšńĺůŋă£ őš ŋşń£ ć HS-śőśšő£ŋĺĺ [4].

Ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ňőęěš ążšĳ ŕřěďśšăćńěŋă, łăł śńěďşěš ĺğ [14], ğăćĺśĺňőśšĳ¿ P (T ) ďń£ łăęďőčő ğăďăŋŋőčő ğŋăůěŋĺ£ n_{HS} ĺ n_{HS}:

P = P_c + kT 2α_Δ ln g_{HS}n_{LS} g_{LS}n_{HS}

. (15)

Őšňěšĺň, ůšő ŕřĺ řăćěŋśšćě łřăšŋőśšĺ ćżřőęďěŋĺ£ g_{HS} = g_{LS} (ŋăŕřĺňěř, ďń£ ĺőŋă Fe^{3+}) ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă (15) śĺňňěšřĺůŋă őšŋőśĺšěńĳŋő ćěřšĺłăńĺ P = P_c, ŋă łőšőřőľ n_{HS} = n_{LS}. Ć śńşůăě Fe^{2+} ś g_{HS}/g_{LS} = 15 ďĺăčřăňňă śĺńĳŋő ŋěśĺňňěšřĺůŋă ĺ ńĺŋĺ£ n_{HS} = n_{LS} ć (P, T )-ŕńőśłőśšĺ śĺńĳŋő ŋăłńőŋěŋă ćŕřăćő (řĺś. 2).

Řăśśňőšřĺň šěŕěřĳ ĺğňěŋěŋĺě ¡ńěłšřĺůěśłĺţ śćőľśšć ć śńşůăě P_{MIT} = P_c. Ć HS-śőśšő£ŋĺĺ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ źěńĳ şążćăěš ś řőśšőň P śőčńăśŋő (13) ĺ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011

Řĺś. 1. Řăśŕřěďěńěŋĺě HS-śőśšő£ŋĺľ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš šěňŕěřăšşřż ĺ ďăćńěŋĺ£

Řĺś. 2. Ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ňăčŋěğĺőć¿śšĺšă

őąřăźăěšś£ ć ŋşńĳ ŕřĺ P = P_{MIT}. Ěśńĺ ąż ć ¡šőľ šőůłě ŋě ŕřőĺğőÿńő śŕĺŋőćőčő łřőśśőćěřă, šő ŕřĺ P > P_{MIT} ćőğŋĺłńő ąż ňěšăńńĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě. Ćśńěďśšćĺě łřőśśőćěřă U_{eff} (LS) > U_{eff} (HS), ĺ źěńĳ ňőčńă ąż ćőśśšăŋőćĺšĳś£. Őďŋăłő ć LS-śőśšő£ŋĺĺ ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ğăćĺśĺš őš P ĺ T ąőńěě śńőęŋżň őąřăğőň. Śřăğş ŕőśńě łřőśśőćěřă P > P_c, ďń£ d^6 ŋĺęŋĺň šěřňőň £ćń£ěšś£ LS, ă ďń£ d^5 { HS. Ŕő¡šőňş ŕřĺ T = 0, łőčďă ğăŕőńŋěŋ šőńĳłő d^6,^1A_1 { šěřň, řőęďěŋĺě ďżřłĺ ŕřőĺśţőďĺš ć łőŋěůŋőň śőśšő£ŋĺĺ d^5, ă^6A_1 ğăŕřěźěŋő ğăłőŋőň śőţřăŋěŋĺ£ śŕĺŋă. Šőůŋő šăłă£ ęě śţěňă ňŋőčő¡ńěłšřőŋŋżţ şřőćŋěľ d^5, d^6 ĺ d^7 ś E_{LS} < E_{HS} řěăńĺğşěšś£ ć őšśşšśšćĺě ćŋěÿŋěčő ďăćńěŋĺ£ ć LaCoO_3, ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă łőšőřőčő ŋěďăćŋő ŕőďřőąŋő řăśśůĺšăŋă ňěšőďőň LDA+GTB ć řăąőšě [25]. Őšńĺůĺě LaCoO_3 őš LS-śőśšő£ŋĺ£ Mg_{0.75}Fe_{0.25}O ğăłń¿ůăěšś£ šőńĳłő ć ćěńĺůĺŋě śŕĺŋőćőľ źěńĺ. Ŕřĺ T = 0 ć LS-śőśšő£ŋĺĺ ďěľśšćĺšěńĳŋő ĺňěěš ňěśšő ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě. Ŋő ŕřĺ T ≠ 0 ŋăůĺŋăěš ğăŕőńŋ£šĳś£ d^6 HS-śőśšő£ŋĺě (śň. řĺś. 1, 2). Ć řěğşńĳšăšě ňőęŋő şŋĺůšőęĺšĳ ¡ńěłšřőŋ ć ćőğąşęďěŋŋőň d^6 HS-śőśšő£ŋĺĺ ś łőŋěůŋżň d^5 HSśőśšő£ŋĺěň. İšő ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ŋőćőľ ğőŋż ćŋşšřĺźěńěćżţ śőśšő£ŋĺľ, ÿĺřĺŋă ĺ śŕěłšřăńĳŋżľ ćěś łőšőřőľ řăśšşš ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋő n_{HS}. Ć řěğşńĳšăšě ğăŕřěźěŋŋă£ ğőŋă şňěŋĳÿăěšś£ ś řőśšőň šěňŕěřăšşřż. Łăł śńěďşěš ĺğ řăśůěšőć [25], ŕřĺ ďőśšĺęěŋĺĺ ćěńĺůĺŋż n_{HS} ≈ 0.8 ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ źěńĳ ĺśůěğăěš ĺ ŕřőĺśţőďĺš ňěšăńńĺğăűĺ£. Šăł łăł ćěńĺůĺŋă śŕĺŋőćőľ źěńĺ řăśšěš ś ďăćńěŋĺěň, čřăŋĺűă ďĺ¡ńěłšřĺł{ňěšăńń šăłęě şćěńĺůĺćăěšś£ ś ďăćńěŋĺěň, łăł ¡šő ŕőłăğăŋő ŋă řĺś. 2. Őůěćĺďŋő, ůšő ňěšăńńĺğăűĺ£ ŕřĺ łőŋěůŋőľ šěňŕěřăšşřě ĺňěěš ćĺď řăğňżšőčő ŕőśšěŕěŋŋőčő ŕřěćřăźěŋĺ£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłă ć ňěšăńń. Ćśě ńĺŋĺĺ řăğďěńă ňěšăńń{ŋěňěšăńń ŋă řĺś. 2 ŋăďő ŕőŋĺňăšĳ ć ¡šőň śňżśńě. Ŕřĺ P > P_c ŕřăćěě ńĺŋĺĺ n_{HS} = 0.8 śşźěśšćşěš őąńăśšĳ ŕőńşŕřőćőďŋĺłă ś šěřňĺůěśłĺňĺ ťńşłšşăűĺ£ňĺ HS- ĺ LS-śőśšő£ŋĺľ.

Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś. 2, ŕřĺ T = 300 Ł ĺŋšěřćăń ďăćńěŋĺľ, čďě ćőğňőęŋő ňěšăńńĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě, ğŋăůěŋĺě ´P ≈ 4 ČŔă. İšő śőśšăćń£ěš ŕőř£ďłă ŕőčřěÿ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011

214 Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć

ŋőśšĺ ĺğňěřěŋĺ£ ďăćńěŋĺ£, ŕő¡šőňş ŋěşďĺćĺšěńĳŋő, ůšő ăćšőřż [10] čőćőř£š ő ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőň ţăřăłšěřě łăł HS-, šăł ĺ LS-śőśšő£ŋĺľ. Šěň ŋě ňěŋěě ŋěąőńĳÿőľ ňăłśĺňşň ŕřőćőďĺňőśšĺ ć őłřěśšŋőśšĺ P_c őŋĺ ćśě ęě şćĺďěńĺ, ůšő łőśćěŋŋő ŕőďšćěřęďăěš ŋăÿĺ ćżćőďż.

Ć ğăłń¿ůěŋĺě őšňěšĺň, ůšő ć śńşůăě d^6-ĺőŋőć ćőğŋĺłăěš ŋěőążůŋă£ ćğăĺňőść£ğĳ śŕĺŋőćőčő łřőśśőćěřă ĺ ňěšăńńĺğăűĺĺ. Ś őďŋőľ śšőřőŋż, ŕřĺ T = 0 śŕĺŋőćżľ łřőśśőćěř ŕřĺćőďĺš ł şśĺńěŋĺ¿ łőřřěń£űĺőŋŋőľ źěńĺ ĺ ŋě ďăěš řěăńĺğőćżćăšĳś£ őążůŋőňş ŕěřěţőďş ďĺ¡ńěłšřĺł{ňěšăńń ğă śůěš şÿĺřěŋĺ£ ğőŋż. Ś ďřşčőľ śšőřőŋż, ć LS-śőśšő£ŋĺĺ ŕő£ćń£ěšś£ ŋěšřĺćĺăńĳŋżľ ňěţăŋĺğň šěňŕěřăšşřŋőľ ğăćĺśĺňőśšĺ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőľ źěńĺ ĺ ňěšăńńĺğăűĺĺ ś řőśšőň šěňŕěřăšşřż.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě ŕřőčřăňňż ŐŤŊ \Śĺńĳŋżě ¡ńěłšřőŋŋżě łőřřěń£űĺĺ", ĺŋšěčřăűĺőŋŋőčő ŕřőěłšă # 40 ŚŐ ŘĂŊ, čřăŋšőć ŘŤŤĹ # 09-02-00171 ĺ 10-02-00251, ŤŰŔ \Łăďřż" (ŕřőěłš # ŁČ Ŕ891). Ăćšőř ąńăčőďăřěŋ đ.Ś. Őřńőćş, Ŋ.Ć. Ńĺÿŋěćőľ ĺ Ĺ.Ă. Ňăłăřőćş ğă śőďěľśšćĺě ŕřĺ ćżŕőńŋěŋĺĺ řăąőšż.

1. J. Badro, G. Fiquet, F. Guyot et al., Science 300, 789 (2003).

2. Ă. Č. Čăćřĺń¿ł, Ę. Ť. Ńĺŋ, Ĺ. Ś. Ń¿ąşšĺŋ, Ć. Ć.

Śšřşęłĺŋ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 84, 190 (2006). 3. I. Yu. Kantor, L. S. Dubrovinsky, and C. A. McCammon, Joint 20th AIPART { 43th EHPRG, June 27 { July1, Karlsruhe/Germany, 2005.

4. Ĺ. Ń. Ń¿ąşšĺŋ, Ă. Č. Čăćřĺń¿ł, Ł. Ć. Ťřőńőć ĺ ďř., Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 90, 681 (2009).

5. I. S. Lyubutin, V. V. Strujkin, A. A. Mironovich et al., Nat. Comm., ć ŕěůăšĺ.

6. S. G. Ovchinnikov, J.Phys.: Condens. Matter 17, S743 (2005).

7. S. Speziale et al., Proc. Nat. Acad. Sci. USA 102, 17918 (2005).

8. J. Badro, V. V. Strujkin, J. Shu et al., Phys. Rev. Lett.

83, 4101 (1999).

9. V. V. Strujkin, M. I. Eremets, I. M. Eremets et al., arXiv:1007.4650v1 (2010).

10. J. F. Lin, S. T. Weir, D. D. Jackson et al., Geophysical Research Lett. 34, L16305 (2007).

11. Ŋ. Ť. Ňőšš, Ŕěřěţőďż ňěšăńń{ĺğőń£šőř, Ň.: Ŋăşłă, 1979.

12. Ĺ. Ś. Ń¿ąşšĺŋ, Ă. Č. Čăćřĺń¿ł, ŞŤŊ 179, 1047 (2009). 13. Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć, ĘİŠŤ 134, 172 (2008). 14. A. O. Shorikov, Z. V. Pchelkina, V. A. Fybsimov et al., Phys. Rev. B 82, 195101 (2010).

15. Ň. Ň. Łőřÿşŋőć, Ć. Ă. Čăćřĺůłőć, Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć ĺ ďř., ĘİŠŤ 126, 642 (2004).

16. Ć. Ă. Čăćřĺůłőć, Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć, Ă. Ă. Ąőřĺśőć, Ě. Č.

Čőř£ůěć, ĘİŠŤ 118, 422 (2000).

17. Y. Tanabe and S. Sugano, J. Phys. Soc. Jpn. 9, 753 (1954).

18. đ. Ś. Őřńőć, Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć, ĘİŠŤ 136, 377 (2009).

19. Ř. Ő. Ğăľűěć, Ďĺăčřăňňŋżě ňěšőďż ć šěőřĺĺ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ĺ ťěřřőňăčŋěšĺğňă, Ň.: Ěďĺšőřĺăń ŞŘŚŚ, 2004.

20. Ă. Ť. Ąăřăąăŋőć, Ń. Ă. Ňăłśĺňőć, Ă. Ć. Ňĺţěěŋłőć, ŤŠŠ 30, 2518 (1988).

21. S. G. Ovchinnikov and V. V. Val’kov, Hubbard operators in the theory of strongly correlated electrons, London: Imperial College Press, 2004.

22. Ĺ. Ś. İďěńĳňăŋ, Ă. Ć. Ňăńăţőćśłĺľ, ŤŠŠ 15, 3084 (1973).

23. R. G. Burms, Mineralogikal Applications of Crystal Field Theory, UK: Cambridge University Press, 1993.

24. A. I. Nesterov and S. G. Ovchinnikov, Pis’ma v ZhETF 90, 580 (2009).

25. Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć, đ. Ś. Őřńőć, Ĺ. Ă. Ŋěłřăśőć, Ğ. Ć.

Ŕůěńłĺŋă, ĘİŠŤ 139, 162 (2011).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011