Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 82, ćżŕ. 4, ś. 239 { 242 © 2005 č. 25 ăćčşśšă

Ŋőćżě ťěřřőňăčŋĺšŋżě ŕőńşňěšăńńż: ďćőľŋżě ŕěřőćśłĺšż Sr(FeŇ)O3 (M=Sn,Ti, Zr)

Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ^{1)}, Ć. Ń. Łőęěćŋĺłőć, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ

Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă Şřăńĳśłőčő őšď. ŘĂŊ, 620219 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 5 ĺ¿ń£ 2005 č.

Ŋă őśŋőćě řăśůěšőć ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ńőłăńĳŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ (LSDA) ŕřěďśłăğăŋă ŋőćă£ čřşŕŕă ťěřřőňăčŋĺšŋżţ ŕőńşňěšăńńőć { ďćőľŋżţ ŕěřőćśłĺšőć Sr2FeSnO6, Sr2FeTiO6 ĺ Sr2FeZrO6 { śĺśšěň ś őďŋĺň šĺŕőň ňăčŋĺšŋżţ ĺőŋőć, łőšőřżě ňőčşš ążšĳ ŕőńşůěŋż ŕřĺ \řăğąăćńěŋĺĺ" ňăčŋĺšŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ SrFeO3 ĺőŋăňĺ ŋěňăčŋĺšŋżţ pn- ĺ d^0-ňěšăńńőć.

PACS: 71.15.Mb, 71.20.−b, 72.80.Ga

Ňăčŋĺšŋżě ŕőńşňěšăńńż (ŇŔŇ) őŕřěďěń£¿š [1, 2] łăł śĺńĳŋżě ňăčŋěšĺłĺ, śŕěłšř łőšőřżţ ĺňěěš ňěšăńńĺůěśłĺľ šĺŕ ďń£ őďŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕőďśĺśšěňż (ŕńőšŋőśšĳ ŋőśĺšěńěľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ N↑(E_F )>0), ŋő śőďěřęĺš ğăŕřěźěŋŋş¿ źěńĳ ďń£ ŕřőšĺćőŕőńőęŋőľ ŕřőěłűĺĺ śŕĺŋă (N↓(E_F )=0). Ŕřĺ 100%-ŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ ¡ńěłšřőŋőć ŇŔŇ ĺňě¿š ŋěšřĺćĺăńĳŋżě śŕĺŋ-ğăćĺś£źĺě šřăŋśŕőřšŋżě śćőľśšćă, ŕěřśŕěłšĺćŋżě ďń£ śŕĺŋőćőľ ¡ńěłšřőŋĺłĺ [3]. Ÿĺřőłő ĺğćěśšŋżňĺ ŇŔŇ £ćń£¿šś£ śŕńăćż Čěľśńěřă, ř£ď ţăńĳłőčěŋĺďőć ĺ ŕŋĺłšĺďőć d-ňěšăńńőć, őąğőřż [2, 4].

Ąőńĳÿőě ćŋĺňăŋĺě ŕřĺ ŕőĺśłě ŇŔŇ ŕřĺćńěłă- ¿š ŕěřőćśłĺšőŕőďőąŋżě őłśĺďż, ¡ńěłšřőťĺğĺůěśłĺě ĺ ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă łőšőřżţ őŕřěďěń£¿šś£ ŋěśšăŋďăřšŋżňĺ łőňąĺŋăűĺ£ňĺ ¡ťťěłšőć śŕĺŋőćőčő, ğăř£- ďőćőčő ĺ őřąĺšăńĳŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺľ.

Śřěďĺ ŕřőśšěľÿĺţ łşąĺůěśłĺţ ŕěřőćśłĺšőć ĺďěăńĳŋőčő śőśšăćă ĂMO_3 (čďě Ă { ńăŋšăŋĺďż ĺńĺ źěńőůŋőğěňěńĳŋżě ňěšăńńż, Ň { ŕěřěţőďŋżě d-ňěšăńńż) ŕőńşňěšăńńĺůěśłĺţ ňăčŋěšĺłőć ŋě őąŋăřşęěŋő. Ďőąĺšĳś£ ŇŔŇ ĺ ŕśěćďő-ŇŔŇ ŕőćěďěŋĺ£ ŕěřőćśłĺšőŕőďőąŋżţ śĺśšěň şďăěšś£ ŕřĺ łőŋšřőńě šĺŕă ŋőśĺšěńěľ ĺ ÿĺřĺŋż Ň d-ğőŋż ğă śůěš ďżřőůŋőčő ĺńĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő ďőŕĺřőćăŋĺ£ ĺśţőďŋőčő ŕěřőćśłĺšă ĂMO_3. Ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ¡šő ďőśšĺčăěšś£ ďćşň£ śŕőśőąăňĺ.

1. Ńěčĺřőćăŋĺěň ŋěňăčŋĺšŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ Ă ŋěňăčŋĺšŋżňĺ ĺőŋăňĺ. Ŋăĺąőńěě ĺğćěśšŋżň ŕřĺňěřőň ŕőďőąŋżţ ŇŔŇ śĺśšěň £ćń£ěšś£ ŕěřőćśłĺš La_{2/3}Ca_{1/3}MnO_3 [4], ŕřĺćńěłÿĺľ őśőąőě ćŋĺňăŋĺě ć ść£ğĺ ś őąśşęďěŋĺěň ŕřĺřőďż ¡ťťěłšă łőńőśśăńĳŋőčő ňăčŋěšőśőŕřőšĺćńěŋĺ£ ňăŋčăŋĺšőć.

2. Ńěčĺřőćăŋĺěň ňăčŋĺšŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ Ň ňăčŋĺšŋżňĺ ĺőŋăňĺ. Ŕřĺěň őłăğăńś£ ¡ťťěłšĺćŋżň ŕřĺ

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

ŕőĺśłě ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżţ ĺ ťěřřĺňăčŋĺšŋżţ ŕőńşňěšăńńőć. Ćśě ŕřěďńőęěŋŋżě ňăšěřĺăńż (šăł ŋăğżćăěňżě ďćőľŋżě ŕěřőćśłĺšż A_2MM’O_6 { ŋăŕřĺňěř, Sr_2FeMoO_6, Sr_2FeReO_6, Sr_2CrWO_6 ĺ š.ď. [4, 5]) ćłń¿ůă¿š łőňąĺŋăűĺĺ ďćşţ řăğńĺůŋżţ ňăčŋĺšŋżţ ĺőŋőć. Ć łăůěśšćě őďŋőčő ĺğ ŋĺţ ćżśšşŕăěš, łăł ŕřăćĺńő, ĺőŋ 3d-, ćšőřőčő { ĺőŋż 3d−5d-ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć ś őšłřżšżňĺ őąőńőůłăňĺ d^n (1 ≤ n ≤ 9). Łăřšĺŋă ťőřňĺřőćăŋĺ£ ŕőńşňěšăńńĺůěśłőčő śőśšő£- ŋĺ£ ¡šĺţ ňăčŋěšĺłőć őłăğżćăěšś£ ćěśĳňă śńőęŋőľ ĺ őŕřěďěń£ěšś£ łőňąĺŋăűĺěľ śćěřţőąňěŋŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ć űěŕ£ţ M-O-M^′ ĺ łőŋłşřěŋűĺěľ čĺąřĺďĺğăűĺőŋŋżţ pd_σ , pd_π ¡ťťěłšőć M{M^′ ŕăř ś łĺśńőřőďőň. Ŋěďăćŋő řăśśňőšřěŋă ćőğňőęŋőśšĳ \ďćőľŋőčő" ńěčĺřőćăŋĺ£ ďń£ ŕőńşůěŋĺ£ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżţ ŕőńşňěšăńńőć LaAVRuO_6 (A = Ca, Sr, Ba) [6].

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě őąśşęďăěšś£ ćőğňőęŋőśšĳ ŕőńşůěŋĺ£ ŇŔŇ ňăšěřĺăńőć ńěčĺřőćăŋĺěň ňăčŋĺšŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ Ň ŋěňăčŋĺšŋżňĺ ĺőŋăňĺ. Ćżŕőńŋěŋ šěőřěšĺůěśłĺľ ŕřőčŋőğ ŋőćőľ čřşŕŕż ŕěřőćśłĺšőŕőďőąŋżţ ťěřřőňăčŋĺšŋżţ ŕőńşňěšăńńőć (ŤŇŔŇ) Sr_2FeSnO_6, Sr_2FeTiO_6 ĺ Sr_2FeZrO_6 łăł śĺśšěň ś őďŋĺň šĺŕőň ňăčŋĺšŋżţ ĺőŋőć, łőšőřżě ňőčşš ążšĳ ŕőńşůěŋż ŕřĺ \řăğąăćńěŋĺĺ" ňăčŋĺšŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ SrFeO_3 ĺőŋăňĺ ŋěňăčŋĺšŋżţ p^n- ĺ d^0-ňěšăńńőć.

Őśŋőćőľ ŋăÿěčő ŕőĺśłă £ćĺńőśĳ ŕřěďŕőńőęěŋĺě, ůšő ŕőńşňěšăńńĺůěśłőčő ŕőćěďěŋĺ£ ňăšěřĺăńőć šĺŕă A_2MBO_6 (čďě Ň { ňăčŋĺšŋżě d^n-, Ć { ŋěňăčŋĺšŋżě p^n-, d^0-ňěšăńńż) ňőęŋő ďőśšĺůĳ ğă śůěš śőůěšăŋĺ£ śćőľśšć ňăčŋěšĺłă AMO_3 ĺ ŋěňăčŋĺšŋőčő ŕőńşŕřőćőďŋĺłă ABO_3. Ĺŋżňĺ śńőćăňĺ, őęĺďăńőśĳ, ůšő ć ďćőľŋżţ ŕěřőćśłĺšăţ A_2MBO_6 ĺőŋż Ć ąşďşš śŕőśőąśšćőćăšĳ śőğďăŋĺ¿ ć śŕěłšřě ğőŋŋőľ źěńĺ, ă \ŕőďśšřőľłă" Md^n ↑↓ őřąĺšăńěľ ňőęěš őąşśńőćĺšĳ ćżŕőńŋěŋĺě ĺśłőňőčő şśńőćĺ£: N ↑ (E_F ) > 0, N ↓ (E_F ) = 0.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 82 ćżŕ. 3 { 4 2005 239

Řĺś.1. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż ťěřřőňăčŋĺšŋőčő SrFeO3 ďń£ ŕřőěłűĺľ śŕĺŋőć: ććěřţ (1), ćŋĺğ (2) ĺ ŋěňăčŋĺšŋőľ łşąĺůěśłőľ ťăğż SrSnO3 (3)

Ŋă ŕěřćőň ¡šăŕě ĺśśńěďőćăŋă śĺśšěňă SrFeO_3 { SrSnO_3, ďń£ łőšőřőľ ŕőńşůěŋ [7] ŋěŕřěřżćŋżľ ř£ď šćěřďżţ řăśšćőřőć Sr(Fe_{1−x}Sn_x)O_{3−δ} ś łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřőľ (ŕř. čřşŕŕă F m3m) ć ÿĺřőłőľ őąńăśšĺ łőŋűěŋšřăűĺľ: 0:1 < x < 0:7. Ążńĺ řăśśňőšřěŋż ĺśţőďŋżě ŕěřőćśłĺšż SrFeO_3, SrSnO_3 ĺ ĺţ ćğăĺňŋżľ šćěřďżľ řăśšćőř śšěţĺőňěšřĺůěśłőčő śőśšăćă Sr_2FeSnO_6.

Řăśůěšż ŕřőćěďěŋż ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ńőłăńĳŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ (LSDA) ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżň ňěšőďőň FLAPW (łőď WIEN2k) [8]. Čěőňěšřĺ£ ćśěţ śĺśšěň őŕšĺňĺğĺřőćăńăśĳ ŕő şśńőćĺ¿ ňĺŋĺňşňă ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ E_{tot}. Ďń£ SrFeO_3 ćżŕőńŋěŋ śřăćŋĺšěńĳŋżľ ăŋăńĺğ łőńńĺŋěăřŋżţ ňăčŋĺšŋżţ śšřşłšşř: ŤŇ ĺ ĂŤŇ (šĺŕż Ă, Ś ĺ G); ďń£ SrSnO_3 řăśśňőšřěŋż ďćě ňőďĺťĺłăűĺĺ: ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋă£ őřšőřőňąĺůěśłă£ (ŕř. čřşŕŕă P bmn) ĺ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋă£ łşąĺůěśłă£ (ŕř. čřşŕŕă F m3m).

Śőčńăśŋő LSDA řăśůěšăň, őśŋőćŋżň śőśšő£ŋĺěň SrFeO_3 £ćń£ěšś£ ŤŇ ťăğă, őśšăńĳŋżě řăśŕőńăčă- ¿šś£ (ć ŕőř£ďłě şążćăŋĺ£ ĺţ śšăąĺńĳŋőśšĺ) ć ř£ď: ŤŇ>ĂŤŇ(A)>ĂŤŇ(C)>ĂŤŇ(G). Őśőąěŋŋőśšĺ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ŤŇ SrFeO_3 őŕřěďěńěŋż śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺěľ Fe3d ğőŋ ĺ řăğńĺůĺ£ňĺ čĺąřĺďĺğăűĺĺ t_{2g} ↓; ↑ ĺ e_g ↑; ↓ őřąĺšăńěľ ś 2p_{x,y,z} śőśšő£ŋĺ£ňĺ łĺśńőřőďă (ć ĺŋšěřćăńě őš −7:2 ¡Ć ďő

E_F , řĺś.1). Śőśšő£ŋĺ£ t_{2g} řăśźěŕńěŋż ŋă ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ğăŋ£šş¿, t_{2g} ↑, ĺ śćőąőďŋş¿ t_{2g} ↓^∗, ğőŋż (´(t_{2g} ↑ −t_{2g} ↓^∗) ∼ 1:9 ¡Ć). Śőśšő£ŋĺ£ e_g őąřăğş¿š ÿĺřőłş¿ ŕőńőśş ĺ őšćěšśšćěŋŋż ğă pd_σ -ść£ğĺ Fe{O. Ňěšăńńĺůěśłĺě śćőľśšćă ťěřřĺšă őŕřěďěń£¿šś£ Fe(t_{2g} ↓; e_g ↑) őřąĺšăń£ňĺ, łőšőřżě ćŋőś£š őśŋőćŋőľ ćłńăď (∼ 64%) ć N(E_F ). Śőąśšćěŋŋżě ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż (ŇŇ) ďń£ Fe řăćŋż 2:85 —_Ć, ĺŋďşűĺřőćăŋŋżě (ğă śůěš ŕěřěłřżćăŋĺ£ őřąĺšăńěľ ęěńěğő-łĺśńőřőď) ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ăšőňőć łĺśńőřőďă ŋěğŋăůĺšěńĳŋż (∼ 0:16 —_Ć). Śšřőŋűĺľ ŋăţőďĺšś£ ć łăšĺőŋŋőľ ťőřňě, ąńĺğłőľ ł Sr^{2+}.

Őąě ťăğż SrSnO_3 { ŋěňăčŋĺšŋżě ŕőńşŕřőćőďŋĺłĺ. Ğăŕřěźěŋŋżě źěńĺ (ĞŹ) łşąĺůěśłőľ ĺ őřšőřőňąĺůěśłőľ ťăğ SrSnO_3 řăćŋż 1.03 ĺ 1.70 ¡Ć, śőőšćěšśšćěŋŋő.

Śőčńăśŋő řăśůěšăň, ¡ńěłšřőŋŋżě ĺ ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă Sr_2FeSnO_6 ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő őšńĺůă¿šś£ őš ĺśţőďŋżţ śĺśšěň, ĺ ¡šőš ňăšěřĺăń { ťěřřőňăčŋĺšŋżľ ŕőńşňěšăńń, řĺś.2. Ďń£ Sr_2FeSnO_6 śőśšő£ŋĺ£ Sr ĺ Sn ŕőń£řĺğőćăŋż łřăľŋě ŋěğŋăůĺšěńĳŋő (ŇŇ < < 0:01 —_Ć), ĺŋďşűĺřőćăŋŋżě ŇŇ ăšőňőć łĺśńőřőďă ğă śůěš ŕő£ćńěŋĺ£ ć ąńĺęŋěň őłřşęěŋĺĺ ŋěňăčŋĺšŋżţ ăšőňőć őńőćă ć śřăćŋěŋĺĺ ś ŤŇ SrFeO_3 şňěŋĳÿĺńĺśĳ ć ďćă řăğă { ďő ∼ 0:08 —_Ć. Ŋăőąőřőš, ŇŇ ĺőŋőć ęěńěğă řěğłő ćőğřőśńĺ (ďő 3:23 —_Ć).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 82 ćżŕ. 3 { 4 2005

Ŋőćżě ťěřřőňăčŋĺšŋżě ŕőńşňěšăńńż: ďćőľŋżě ŕěřőćśłĺšż : : : 241

Řĺś.2. Ŕőńŋă£ (ććěřţş) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő- £ŋĺľ ŤŔŇŔ Sr2FeSnO6

Őśőąő ĺŋšěřěśŋż ¡ťťěłšż śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ Fe3d ↑↓ ğőŋ, ă šăłęě śőśšăć ŕřĺťěřňĺěćśłőľ őąńăśšĺ śŕěłšřă. Ďń£ ćżśőłőśŕĺŋőćőľ ŕőďśĺśšěňż ć ğăŋ£šőľ ŕőńőśě ďőňĺŋĺřş¿š t_{2g} ↑- ĺ e_g ↑-őřąĺšăńĺ { ć śćőąőďŋőľ ŕőńőśě. Śŕěłšř ĺňěěš ňěšăńńĺůěśłĺľ šĺŕ. Ďń£ ŋĺğłőśŕĺŋőćőľ ŕőďśĺśšěňż e_g ↓- ĺ t_{2g} ↓-őřąĺšăńĺ ŕőńŋőśšĳ¿ řăśźěŕń£¿šś£ ŋă čřşŕŕż ğăŋ£šżţ ść£ğżćă¿źĺţ (őąěśŕěůĺćă¿š ff, ı-ść£ğĺ Fe{O) ĺ śćőąőďŋżţ ăŋšĺść£ğżćă¿źĺţ śőśšő£ŋĺľ; śŕěłšř ĺňěěš ĺğőń£šőřŋżľ šĺŕ. Ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ (∼ 0:8 ¡Ć) { ŋěŕř£- ňă£, ś ŕěřěţőďőň ňěęďş šőůłăňĺ Č{Ţ ćěřţŋěľ ğăŋ£- šőľ Fet_{2g} ↓ ĺ ŋĺęŋěľ śćőąőďŋőľ Fet_{2g} ↓^∗ ğőŋ. Ŕőďůěřłŋěň, ůšő ďń£ Sr_2FeSnO_6 řăśźěŕńěŋĺě Fet_{2g} ↓; ↑ ğőŋ ćěńĺłő (´(t_{2g} ↑ −t_{2g} ↓^∗) ∼ 4:7 ¡Ć) ĺ ňŋőčő ąőńĳÿě, ůěň ďń£ SrFeO_3. Ć řěğşńĳšăšě ďń£ ŤŇŔŇ ŕěřőćśłĺšă ŕřőćőďĺňőśšĳ ąşďěš őśşźěśšćń£šĳś£ ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ğă śůěš Fee_g ↑-śőśšő£ŋĺľ.

Ŕřĺřőďş ťőřňĺřőćăŋĺ£ ŕőńşňěšăńńĺůěśłőčő śőśšő£ŋĺ£ Sr_2FeSnO_6 őąśşďĺň, śšăřšş£ ś ŤŇ SrFeO_3. Ďń£ ¡šőčő řăśśňőšřĺň őśŋőćŋżě ťăłšőřż, ćńĺ£¿źĺě ŋă śŕěłšř SrFeO_3 ŕřĺ ůăśšĺůŋőň ğăňěźěŋĺĺ Sn→Fe. Ŕřĺ ¡šőň ňěŋ£¿šś£: (i) łőŋűěŋšřăűĺ£ ¡ńěłšřőŋőć (n_e, őš 5.6 ďő 5.2 ¡/ăšőň), (ii) řăğňěřŋżľ ťăłšőř (ŕăřăňěšř řěÿěšłĺ a, řěńăłśăűĺ£ łĺśńőřőďŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ) ĺ (iii) şśńőćĺ£ čĺąřĺďĺğăűĺĺ śŕĺŋőćżţ śőśšő- £ŋĺľ Fe3d ↑↓ −O2p ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ ąńĺęŋěčő őłřşęěŋĺ£ łĺśńőřőďă: Fe{O{Fe→Fe{O{Sn.

Ŕőśłőńĳłş ğőŋŋżľ śŕěłšř ŤŇ SrFeO_3 ďń£ őąěĺţ śŕĺŋőćżţ śĺśšěň { ŋěŕřěřżćŋżľ, šő łőŋűěŋšřăűĺőŋŋżľ ¡ťťěłš, šő ěśšĳ şňěŋĳÿěŋĺě n_e (śďćĺč E_F ćŋĺğ ŕő ÿłăńě ¡ŋěřčĺľ ŕő ňőďěńĺ ęěśšłőľ ğőŋż) ŕřĺůĺŋőľ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ŤŇŔŇ ŋě £ćń£ěšś£. Ŕřĺ ăŋăńĺğě řăğňěřŋőčő ¡ťťěłšă şůšěň, ůšő ŕřĺ ŕěřěţőďě őš SrFeO_3 ł Sr_2FeSnO_6 ŕřőĺśţőďĺš łăł řőśš ŕăřăňěšřă a (ŋă ∼ 0:29 A), šăł ĺ śďćĺčĺ ăšőňőć łĺśńőřőďă ĺğ \ĺďěăńĳŋżţ" ŕőğĺűĺľ d_{Fe−O}=a = 0:250 (d_{Fe−O} { řăśśšő£- ŋĺě Fe{O) ć ŕőńőęěŋĺ£ d_{Fe−O}=a = 0:242. Šěśšőćżě řăśůěšż SrFeO_3 ś ŕăřăňěšřőň a, řăćŋżň őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋőňş ŕăřăňěšřş řěÿěšłĺ Sr_2FeSnO_6, ă šăłęě ś \řěńăłśĺřőćăŋŋőľ" łĺśńőřőďŋőľ ŕőďřěÿěšłőľ, šő ěśšĳ ś ăšőňăňĺ łĺśńőřőďă, śďćĺŋşšżňĺ ĺğ ĺďěăńĳŋżţ ŕőğĺűĺľ ŋă d_{Fe−O}=a = 0:242, ł ğăňěšŋżň ĺğňěŋěŋĺ- £ň śŕěłšřă ťěřřĺšă ŋě ŕřĺćěńĺ. Śńěďőćăšěńĳŋő, őśŋőćŋş¿ řőńĳ ŕřĺ ťőřňĺřőćăŋĺĺ ŕőńşňěšăńńĺůěśłőčő śőśšő£ŋĺ£ Sr_2FeSnO_6 ĺčřă¿š čĺąřĺďĺğăűĺőŋŋżě ¡ťťěłšż. Ŕřĺ ¡šőň ŋěňăčŋĺšŋżě ĺőŋż őńőćă ŕřĺćőď£š ł őąřăğőćăŋĺ¿ ğőŋŋőľ źěńĺ ĺ ňőďĺťĺűĺřş¿š čĺąřĺďĺğăűĺ¿ śŕĺŋőćżţ śőśšő£ŋĺľ Fe3d ↑↓ −O2p šăł, ůšő ďń£ ŋĺğłőśŕĺŋőćőľ śĺśšěňż ćżŕőńŋ£ěšś£ şśńőćĺě 100%-ŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺ£.

Őůěćĺďŋő, SrSnO_3 { ŋě ěďĺŋśšćěŋŋżľ ŕěřőćśłĺš, łőšőřżľ ňőęěš ążšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋ ŕřĺ ŕőĺśłě ŋőćżţ ŤŇŔŇ ňăšěřĺăńőć. Ć łăůěśšćě ąńĺęăľÿĺţ łăŋďĺďăšőć ňőęŋő şłăğăšĳ śěňěľśšćă ŕěřőćśłĺšőć ASnO_3 (A = Ca, Ba, Cd) ĺńĺ ŕĺřőţńőřőć A_2SnO_3 (A = Y, La, Lu) { ŕőńşŕřőćőďŋĺłőć c ĞŹ őš 3.0 ďő 4.8 ¡Ć [9]. Ąńĺğőśšĳ ĺőŋŋżţ řăďĺşśőć Sn^{n+} ĺ Fe^{n+} ćŕőńŋě ŕőğćőń£ěš őęĺďăšĳ ćőğňőęŋőśšĺ ůăśšĺůŋőčő ğăňěźěŋĺ£ Fe→Sn ĺ őąřăğőćăŋĺ£ \śňěÿăŋŋżţ" śĺśšěň, čďě őďŋőćřěňěŋŋő ŕřĺśşšśšćş¿š ĺőŋż ŋěňăčŋĺšŋőčő (ř^n) ĺ ňăčŋĺšŋőčő (Fe) ňěšăńńőć. Ĺţ ăŋăńĺğ śőśšăćń£ěš őšďěńĳŋş¿ ğăďăůş.

Ğďěśĳ ęě ŕřĺćěďěň řěğşńĳšăšż LSDA řăśůěšőć ďřşčőčő šĺŕă śĺśšěň, čďě őďŋőćřěňěŋŋő ŕřĺśşš-

9 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 82 ćżŕ. 3 { 4 2005 śšćş¿š ĺőŋż ňăčŋĺšŋőčő (Fe) ĺ ŋěňăčŋĺšŋżţ d^0- ňěšăńńőć: Sr_2FeTiO_6 ĺ Sr_2FeZrO_6. Łăł ĺ ć ŕřěďżďşźěň śńşůăě, šćěřďżě řăśšćőřż Sr(Fe_{1−x}Ti_x)O_{3−δ} ĺ Sr(Fe_{1−x}Zr_x)O_{3−δ} ňőčşš ążšĳ śĺŋšěğĺřőćăŋż ŕő ĺğćěśšŋżň śţěňăň [10, 11]. Ďăŋŋżě řĺś.3, čďě ć łă-

Řĺś.3. Ŕőńŋżě (ććěřţş) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě Fed ↑↓ śőśšő£- ŋĺ£ ŤŔŇŔ Sr2FeZrO6

ůěśšćě ŕřĺňěřă ďěňőŋśšřĺřş¿šś£ řěğşńĳšăšż ďń£ Sr_2FeZrO_6, śćĺďěšěńĳśšćş¿š, ůšő ¡šĺ ďćőľŋżě ŕěřőćśłĺšż šăłęě £ćń£¿šś£ ťěřřőňăčŋĺšŋżňĺ ŕőńşňěšăńńăňĺ. Ĺţ ŕřőćőďĺňőśšĳ ąşďěš őąşśńőćńěŋă Fee_g ↑ śőśšő£ŋĺ£ňĺ. Őšňěšĺň, ůšő ğăňěŋă d^0-ňěšăńńă (Ti ↔ Zr) ŕřĺćőďĺš ł ŋěłőšőřżň ĺğňěŋěŋĺ£ň řăśŕřěďěńěŋĺ£ ćżśőłőśŕĺŋőćżţ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ śőśšő- £ŋĺľ (ćěńĺůĺŋż ĺ ŕăřűĺăńĳŋőčő śőśšăćă N ↑ (E_F )) ĺ ćěńĺůĺŋ ĞŹ ć śŕěłšřăţ ŋĺğłőśŕĺŋőćżţ śőśšő£- ŋĺľ, łőšőřżě śőśšăćń£¿š 1.1 ĺ 0.6 ¡Ć ďń£ Sr_2FeTiO_6 ĺ Sr_2FeZrO_6, śőőšćěšśšćěŋŋő.

Őąřăšĺň ćŋĺňăŋĺě, ůšő ŕřěďńőęěŋŋżě ťěřřőňăčŋĺšŋżě ŕőńşňěšăńńż ŕřěďśšăćń£¿š ńĺÿĳ őďĺŋ { ¡łćĺăšőňŋżľ (Fe/(Sn,Ti,Zr) = 1) śőśšăć řěăńĳŋő śĺŋšěğĺřşěňżţ ŋěŕřěřżćŋżţ šćěřďżţ řăśšćőřőć Sr(Fe_x(Sn,Ti,Zr)_{1−x})O_{3−δ}. İšő şłăğżćăěš ŋă ćőğňőęŋőśšĳ řěčşńĺřőćăŋĺ£ śćőľśšć šăłĺţ ňăšěřĺăńőć ĺğňěŋěŋĺěň ĺţ śőśšăćőć \ćŋşšřĺ" śĺśšěňż { ąěğ ććěďěŋĺ£ ĺŋżţ ńěčĺřş¿źĺţ ŕřĺňěśěľ. Ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě śŕőśőąż ćńĺ£ŋĺ£ ŋă őśőąěŋŋőśšĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ śŕĺŋőćżţ śőśšő£ŋĺľ ďăŋŋżţ ŤŇŔŇ ňăšěřĺăńőć ść£- ğăŋż ś ¡ťťěłšăňĺ ŋěśšěţĺőňěšřĺĺ ŕő łĺśńőřőďŋőľ ŕőďřěÿěšłě ĺ (ĺńĺ) ńěčĺřőćăŋĺěň ŕőďřěÿěšłĺ A ăšőňăňĺ źěńőůŋő-ğěňěńĳŋżţ ĺńĺ f ¡ńěňěŋšőć.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě ŕřőčřăňňż ŘĂŊ \Ćőďőřőďŋă£ ¡ŋěřčěšĺłă ĺ šőŕńĺćŋżě ¡ńěňěŋšż".

1. R. A. De Groot, F. M. Mueller, P. G. van Engen, and K. H. J. Buschow, Phys. Rev. Lett. 50, 2024 (1983).

2. Ć. đ. Ĺřţĺŋ, Ň. Ĺ. Łăűŋěńĳśőŋ, ŞŤŊ 164, 705 (1994). 3. I. Zutic, J. Fabian, and S. Das Sarma, Rev. Mod. Phys.

76, 323 (2004).

4. W. E. Pickett and J. S. Moodera, Phys. Today 54, 39 (2001).

5. H.-T. Jeng and G. Y. Guo, Phys. Rev. B 67, 094438 (2003).

6. J. H. Park, S. K. Kwon, and B. I. Min, Phys. Rev. B 65, 174401 (2002).

7. V. Thangadurai, P. Schmid Beurmann, and W. Weppner, Mater. Sci. Engin. B 100, 18 (2003).

8. P. Blacha, K. Schwarz, G. K. H. Madsen et al., WIEN2k, An Augmented Plane Wave Plus Local Orbitals Program for Calculations Crystal Properties, Vienna Univ. Technol. Vienna, 2001.

9. H. Mizoguchi, H. W. Eng, and P. M. Woodward, Inorg.

Chem. 43, 1667 (2004).

10. P. Adler and S. Eriksson, Z. Anorg. Allg. Chem. 626, 118 (2000).

11. M. Wyss, A. Reller, and H. R. Oswald, Solid State Ionics 101–103, 547 (1997).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 82 ćżŕ. 3 { 4 2005