
�¨±¼¬  ¢ ����, ²®¬ 94, ¢»¯. 3, ±. 210 { 214 c 2011 £. 10  ¢£³±² �¥² ««¨§ ¶¨¿ ¨ ±¯¨®¢»© ª°®±±®¢¥° ¯°¨ ¢»±®ª®¬ ¤ ¢«¥¨¨¢ ¬ £¥§¨®¢¾±²¨²¥ (Mg1�xFexO)�. �. �¢·¨¨ª®¢1)�±²¨²³² ´¨§¨ª¨ ¨¬. �.�.�¨°¥±ª®£® �¨¡¨°±ª®£® ®²¤. ���, 660036 �° ±®¿°±ª, �®±±¨¿�¨¡¨°±ª¨© ´¥¤¥° «¼»© ³¨¢¥°±¨²¥², 660041 �° ±®¿°±ª, �®±±¨¿�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 27 ¬ ¿ 2011 £.� ° ¬ª µ ¬®£®½«¥ª²°®®£® ¯®¤µ®¤  LDA+GTB ¯®±²°®¥  ´ §®¢ ¿ ¤¨ £° ¬¬  ¬ £¥§¨®¢¾±²¨²  ¢¯«®±ª®±²¨ ¤ ¢«¥¨¥{²¥¬¯¥° ²³°  ± ª¢ ²®¢®© ª°¨²¨·¥±ª®© ²®·ª®© Pc = 55��  ¨ ±¨¬¬¥²°¨·»¬ ° ±¯°¥-¤¥«¥¨¥¬ ¢»±®ª®±¯¨®¢»µ (HS) ¨ ¨§ª®±¯¨®¢»µ (LS) ±®±²®¿¨©. �°¥¤±ª § ® ±³¹¥±²¢®¢ ¨¥ ¬¥² ««¨-·¥±ª®£® ±®±²®¿¨¿ ¢ ³§ª®¬ ¤¨ ¯ §®¥ ¤ ¢«¥¨© ¢»¸¥ ª°¨²¨·¥±ª®© ²®·ª¨.1. �¢¥¤¥¨¥. � £¥§¨®¢¾±²¨² (Mg1�xFexO) {¬¨¥° « ± £° ¥¶¥²°¨°®¢ ®© ª³¡¨·¥±ª®© ±²°³ª-²³°®© NaCl. � ¨¦¥© ¬ ²¨¨ �¥¬«¨ ¥£® ª®«¨·¥±²-¢® ±®±² ¢«¿¥² ®ª®«® 30%. �®½²®¬³ ±¢®©±²¢  ²¢¥°¤»µ° ±²¢®°®¢ (Mg,Fe)O ¯°¨ ¢»±®ª¨µ ¤ ¢«¥¨¿µ ¯°¥¤-±² ¢«¿¾² ¨²¥°¥± ª ª ¤«¿ ´¨§¨ª¨ ª®¤¥±¨°®¢ ®£®±®±²®¿¨¿, ² ª ¨ ¤«¿ £¥®´¨§¨ª¨. �¯¨®¢»© ª°®±±®¢¥°¨®®¢ Fe2+ ¨§ HS-±®±²®¿¨¿ ±® ±¯¨®¬ S = 2 ¢ ¨§ª®-±¯¨®¢®¥ LS-±®±²®¿¨¥ ±® ±¯¨®¬ S = 0  ¡«¾¤ «±¿½ª±¯¥°¨¬¥² «¼® ¢ ª ¬¥° µ ¢»±®ª®£® ¤ ¢«¥¨¿ ±  «-¬ §»¬¨  ª®¢ «¼¿¬¨ [1, 2]. � ° ª²¥° ±¯¨®¢®£®ª°®±±®¢¥°  ¿¢«¿¥²±¿ ¯°¥¤¬¥²®¬ ¤¨±ª³±±¨¨. � ª, ¢° ¡®²¥ [3] ³²¢¥°¦¤ «®±¼, ·²® ¯¥°¥µ®¤ ° ±²¿³² ¢ ¨-²¥°¢ «¥ 50{100�� ,   ¢ ° ¡®²¥ [2] ½²®² ¨²¥°¢ « ³¦¥(62{6�� ).�®«¥¥ ¯®§¤¨¥ ²¹ ²¥«¼»¥ ¨§¬¥°¥¨¿ ²° ¤¨¶¨-®»µ ¬¥±±¡ ³½°®¢±ª¨µ ¨ ±¨µ°®²°®»µ ±¯¥ª²°®¢Mg0:75Fe0:25O ¢ ° ¡®²¥ [4] ¯®ª § «¨, ·²® ¯°¨ ª®¬ ²-®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ ª°®±±®¢¥° ¯°®¨±µ®¤¨² ¢ ¨²¥°¢ «¥¤ ¢«¥¨© 55{70�� . � «®£¨·»¥ ¨§ª®²¥¬¯¥° ²³°-»¥ ¨±±«¥¤®¢ ¨¿ ¯°¨ ²¥¬¯¥° ²³° µ 8K < T < 300K³±² ®¢¨«¨, ·²® ¨²¥°¢ « ¯¥°¥µ®¤  ±² ®¢¨²±¿ ¢±¥¡®«¥¥ ³§ª¨¬ ¯°¨ ¯®¨¦¥¨¨ T . �²® ¯®§¢®«¨«®  ¢-²®° ¬ [5] ±¤¥« ²¼ ¢»¢®¤ ® ±³¹¥±²¢®¢ ¨¨ ª¢ ²®¢®©ª°¨²¨·¥±ª®© ²®·ª¨ Pc ¯°¨ ³«¥¢®© ²¥¬¯¥° ²³°¥, £¤¥¯¥°¥µ®¤ HS{LS ¯°®¨±µ®¤¨² ±ª ·ª®¬. �  ±²®¿¹¥© ° -¡®²¥ ½«¥ª²°®»¥ ¨ ¬ £¨²»¥ ±¢®©±²¢  ¬ £¥§¨®-¢¾±²¨²  ° ±±¬®²°¥» ²¥®°¥²¨·¥±ª¨ ¢ ° ¬ª µ ¬®£®-½«¥ª²°®®© ²¥®°¨¨ ± ²®·»¬ ³·¥²®¬ ¢³²°¨ ²®¬-»µ ª³«®®¢±ª¨µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© [6].�» ®£° ¨·¨¬±¿ ±«³· ¥¬ Mg1�xFexO ± ª®¶¥²-° ¶¨¥© ¦¥«¥§ , ¡®«¼¸¨¬ ¯®°®£®¬ ¯°®²¥ª ¨¿ (¤«¿x = 0:25 ½²® § ¢¥¤®¬® ¢»¯®«¿¥²±¿). � ½²®¬ ±«³-· ¥  «¨·¨¥ ¤ «¼¥£® ¬ £¨²®£® ¯®°¿¤ª  ¨«¨ ¬¥-² ««¨·¥±ª®© ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ¢ FeO ¯°¨¢®¤¨² ª   «®-1)e-mail: sgo@iph.krasn.ru

£¨·»¬ ±¢®©±²¢ ¬ ¬ £¥§¨®¢¾±²¨² . �¢®©±²¢  FeO¨ Mg0:75Fe0:25O ¢® ¬®£®¬ ¯®µ®¦¨, ® ¥±²¼ ¨ ° §«¨-·¨¿. �¤¨ ª®¢  ±²°³ª²³°  ¨µ ���-°¥¸¥²ª¨. �¬¥-¥²±¿ ¤ «¼¨©  ²¨´¥°°®¬ £¨²»© ¯®°¿¤®ª ± TN == 25K ¢ Mg0:75Fe0:25O [7] ¨ TN = 198K ¢ FeO. �¯¨-®¢®£® ª°®±±®¢¥°  ¢ FeO ¥ ®¡ °³¦¥®. �¯«®²¼ ¤®¤ ¢«¥¨© 143��  ¢ ¥¬ ±®µ° ¿¥²±¿ HS-±®±²®¿¨¥(¯® ¤ »¬ °¥²£¥®¢±ª®© ½¬¨±±¨®®© ±¯¥ª²°®±ª®-¯¨¨) [8]. �¥² ««¨§ ¶¨¿ FeO ®¡ °³¦¥  ¯°¨ ¤ ¢«¥-¨¿µ P > 140��  [9], ¢ ²® ¢°¥¬¿ ª ª ¢ Mg0:75Fe0:25O¨§¬¥°¥¨¿ ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ª ª ¢ HS-, ² ª ¨ ¢ LS-±®±²®¿¨¿µ ¤® 101��  ¯®ª §»¢ ¾² ¯®«³¯°®¢®¤¨ª®-¢®¥ ¯®¢¥¤¥¨¥ ± ¥¡®«¼¸¨¬ ¢®§° ±² ¨¥¬ ¯°®¢®¤¨-¬®±²¨ ¯°¨ P � 50��  [10]. �¥±¬®²°¿   ®¡¹®±²¼¯®¤µ®¤  ª ®¯¨± ¨¾ ½«¥ª²°®®© ±²°³ª²³°» FeO ¨Mg0:75Fe0:25O ¨ ®¤¨ ª®¢®±²¼ ¢³²°¨ ²®¬»µ ª³«®-®¢±ª¨µ ¬ ²°¨·»µ ½«¥¬¥²®¢, ² ª®© ¯ ° ¬¥²°, ª ªª°¨±² ««¨·¥±ª®¥ ¯®«¥ 10Dq, ¡¥§³±«®¢®, ° §«¨· ¥²±¿¢ ½²¨µ ¤¢³µ ¢¥¹¥±²¢ µ. �¾±²¨², FeO, ¿¢«¿¥²±¿ ª« ±-±¨·¥±ª¨¬ ¯°¨¬¥°®¬ ¤¨½«¥ª²°¨ª®¢ �®² {� ¡¡ °¤ .�£® ±¢®©±²¢  ±´®°¬¨°®¢ » ±¨«¼»¬¨ ½«¥ª²°®»-¬¨ ª®°°¥«¿¶¨¿¬¨ (���) [11]. � °®±²®¬ ¤ ¢«¥¨¿ ¤¨-½«¥ª²°¨·¥±ª ¿ ¹¥«¼ Eg ³¬¥¼¸ ¥²±¿ §  ±·¥² °®±² ¸¨°¨» §®» 2W , ¨ ¯°¨ P = PMIT ®¦¨¤ ¥²±¿ ¯¥°¥-µ®¤ ¢ ¬¥² ««¨·¥±ª³¾ ´ §³. �°®¬¥ ²®£®, ¢ ¬ £¨²»µ¤¨½«¥ª²°¨ª µ ± °®±²®¬ ¤ ¢«¥¨¿ ¢®§¬®¦¥ ±¯¨®¢»©ª°®±±®¢¥° ¢ ²®·ª¥ Pc, ¯°¨ ª®²®°®¬ ¬ £¨²»© ¨® ¯¥-°¥µ®¤¨² ¨§ HS- ¢ LS-±®±²®¿¨¥ [12]. �«¿ ±®¥¤¨¥¨©± d5-¨® ¬¨ ±¯¨®¢»© ª°®±±®¢¥° ±¯®±®¡±²¢³¥² ¬¥² «-«¨§ ¶¨¨ §  ±·¥² ³¬¥¼¸¥¨¿ ½´´¥ª²¨¢®£® ¯ ° ¬¥²-°  � ¡¡ °¤  Ue� = E0(dn+1) + E0(dn�1) � 2E0(dn),£¤¥ E0(dn) { ½¥°£¨¿ ®±®¢®£® ²¥°¬  dn-¨®  [13].�¤ ª® ¤«¿ d6-¨®®¢, ª ª ¯®ª § ® ¢ [13], Ue� ° ±²¥²¢ °¥§³«¼² ²¥ ±¯¨®¢®£® ª°®±±®¢¥° . �  ±²®¿¹¥© ° -¡®²¥ ¬» ¯®ª ¦¥¬, ·²® ½²® ®¡±²®¿²¥«¼±²¢® ¯°¨¢®¤¨²ª ®·¥¼ ¥®¡»·®© ´ §®¢®© ¤¨ £° ¬¬¥ ¬ £¥§¨®¢¾±-²¨² ,   ª®²®°®© ¬¥² ««¨·¥±ª®¥ ±®±²®¿¨¥ ¬®¦¥² ±³-210 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011



�¥² ««¨§ ¶¨¿ ¨ ±¯¨®¢»© ª°®±±®¢¥° ¯°¨ ¢»±®ª®¬ ¤ ¢«¥¨¨ ¢ ¬ £¥§¨®¢¾±²¨²¥ (Mg1�xFexO) 211¹¥±²¢®¢ ²¼ ¢ ³§ª®¬ ¤¨ ¯ §®¥ ¤ ¢«¥¨© ¢»¸¥ Pc ¨²®«¼ª® ¯°¨ ª®¥·»µ ²¥¬¯¥° ²³° µ.� ±·¥²» ½«¥ª²°®®© ±²°³ª²³°» FeO ¬¥²®¤®¬LDA+DMFT [14] ± ³·¥²®¬ ��� ¯°¨¢¥«¨ ª ¯°¥¤±ª § -¨¾ ¯¥°¥µ®¤  ¢ ¬¥² ««¨·¥±ª®¥ ±®±²®¿¨¥ ¯°¨ PMIT == 60�� . �°¨²¨·¥±ª®¥ ¤ ¢«¥¨¥ Pc «¥¦¨² ¢ ²®¬ ¦¥¤¨ ¯ §®¥ ¤ ¢«¥¨©, Pc � 55�70�� , ¤«¿ ®·¥¼ ¡®«¼-¸®£® ·¨±«  ®ª¨±«®¢ ± ¨® ¬¨ ¦¥«¥§  [12]. �«¨§®±²¼(  ´ ª²¨·¥±ª¨ ±®¢¯ ¤¥¨¥ ± ²®·®±²¼¾ ¤® ¯®£°¥¸®±-²¨ ¨§¬¥°¥¨¿ ¤ ¢«¥¨¿) ¤¢³µ ª°¨²¨·¥±ª¨µ ¤ ¢«¥¨©,PMIT ¨ Pc, ¨ ®¯°¥¤¥«¿¥² ±¯¥¶¨´¨ª³ ´ §®¢®© ¤¨ £° ¬-¬» Mg0:75Fe0:25O.2. � °¿¤®¢»¥ ¨ ±¯¨®¢»¥ ¢®§¡³¦¤¥¨¿ ¢¬®£®½«¥ª²°®®© ²¥®°¨¨. �¨¡°¨¤»© ¬¥²®¤LDA+GTB ¨§ · «¼® ¡»« ±®§¤  ¤«¿ ®¯¨± ¨¿ §®-®© ±²°³ª²³°» ¢»±®ª®²¥¬¯¥° ²³°»µ ±¢¥°µ¯°®¢®¤-¨ª®¢ [15]. � ®¡º¥¤¨¿¥² LDA-° ±·¥²» ¯ ° ¬¥²-°®¢ ¬®£®§®®© ¬®¤¥«¨ � ¡¡ °¤  ± ¬®£®½«¥ª²°®-»¬ ¯®¤µ®¤®¬ ¬¥²®¤  GTB (generalized tight binding).�® ±³²¨, GTB-¬¥²®¤ ¥±²¼ ¢ °¨ ² ª« ±²¥°®© ²¥®-°¨¨ ¢®§¬³¹¥¨©, ¢ ª®²®°®©   ¯¥°¢®¬ ½² ¯¥ ¤¥« -¥²±¿ ²®· ¿ ¤¨ £® «¨§ ¶¨¿ £ ¬¨«¼²®¨   ¢³²°¨®¤®© ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¨,     ¢²®°®¬ ½² ¯¥ ¯¥°¥-±ª®ª¨ ¬¥¦¤³ ¿·¥©ª ¬¨ ®¯¨±»¢ ¾²±¿ ¯® ²¥®°¨¨ ¢®§-¬³¹¥¨© [16]. � ¤ ®¬ ±«³· ¥ ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©-ª®© ±«³¦¨² ª« ±²¥° FeO6. �®£« ±® ³±«®¢¨¾ ½«¥ª²°®-¥©²° «¼®±²¨ FeO ¨® ¦¥«¥§  Fe2+ ¨¬¥¥² ª®´¨£³-° ¶¨¾ d6. � ¤ ·   µ®¦¤¥¨¿ ±®¡±²¢¥»µ ±®±²®¿-¨© ¤«¿ d6-¨®  ¢ ª³¡¨·¥±ª®¬ ª°¨±² ««¨·¥±ª®¬ ¯®«¥± ¯®«»¬ ³·¥²®¬ ¢±¥µ ¬ ²°¨·»µ ½«¥¬¥²®¢ ¤ ¢®°¥¸¥  [17]. �¥ ®¡®¡¹¥¨¥ ± ³·¥²®¬ ª®¢ «¥²»µ ½´-´¥ª²®¢ ¨ ±¯¨-®°¡¨² «¼®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¯°¨¢¥-¤¥® ¢ ° ¡®²¥ [18].�°¨¢¥¤¥¬ ½¥°£¨¨ ¥®¡µ®¤¨¬»µ ¢ ¤ «¼¥©¸¥¬²¥°¬®¢. �»±®ª®±¯¨®¢»¥ ±®±²®¿¨¿:EHS � E �d6;5T2� = 6"d + 15A� 35B + 7C � 4Dq;E �d7;4T1� = 7"d + 21A� 40B + 14C � 8Dq;E �d5;6A1� = 5"d + 10A� 35B: (1)�¤¥±¼ "d { ½¥°£¨¿ d-³°®¢¿ ¢  ²®¬¥,   A, B, C { ¯ -° ¬¥²°» � ª . �¨§ª®±¯¨®¢»¥ ±®±²®¿¨¿:ELS�E �d6;1A1�=6"d + 15A� 30B + 15C � 24Dq;E �d7;2E� = 7"d + 21A� 36B + 18C � 18Dq;E �d5;2T2� = 5"d + 10A� 20B + 10C � 20Dq: (2)�±®¢®¥ ±®±²®¿¨¥ ¢±¥£® ª°¨±² ««  ¢ ±²¥µ¨®¬¥²-°¨·®¬ ±«³· ¥ µ ° ª²¥°¨§³¥²±¿ HS-±®±²®¿¨¥¬ ¨®-  Fe2+   ª ¦¤®¬ ³§«¥ °¥¸¥²ª¨. �®¬¨¬® ®¡»·»µ

´«³ª²³ ¶¨© ±¯¨  ¯®  ¯° ¢«¥¨¾, ¤«¿  ±²®¿¹¥©° ¡®²» ¢ ¦» ½¥°£¨¨ ´«³ª²³ ¶¨© ± ¨§¬¥¥¨¥¬ ¢¥-«¨·¨» ±¯¨  ¨§ HS- ¢ LS-±®±²®¿¨¥. � §®¢¥¬ ½²³½¥°£¨¾ ±¯¨®¢®© ¹¥«¼¾:"s = EHS �ELS = 20Dq � 5B � 8C: (3)�» ¯®« £ ¥¬, ·²® ± ¤ ¢«¥¨¥¬ ¯ ° ¬¥²°» � ª  ¥ ¬¥-¿¾²±¿,   ¢¥«¨·¨  ª°¨±² ««¨·¥±ª®£® ¯®«¿ ° ±²¥² ±¤ ¢«¥¨¥¬ «¨¥©®, 10Dq(P ) = 10Dq(0) + ��P . �®£-¤  § ¢¨±¨¬®±²¼ ±¯¨®¢®© ¹¥«¨ ®² ¤ ¢«¥¨¿ ¨¬¥¥² ¢¨¤"s(P ) = "s(0) + 2��P;"s(0) = 20Dq(0)� 5B � 8C: (4)�®±ª®«¼ª³ ¢ ®²±³²±²¢¨¥ ¢¥¸¥£® ¤ ¢«¥¨¿ °¥ «¨§³-¥²±¿ HS-±®±²®¿¨¥, "s(0) < 0. �¤ ª® ± °®±²®¬ ¤ ¢-«¥¨¿ ¢®§¬®¦¥ ±¯¨®¢»© ª°®±±®¢¥° ¨§ HS- ¢ LS-±®±²®¿¨¥, ª®£¤  ¤ ¢«¥¨¥ ¤®±²¨£ ¥² ª°¨²¨·¥±ª®£®§ ·¥¨¿ Pc = [2:5B + 4C � 10Dq(0)] =��: (5)� °¿¤®¢»¥ ¢®§¡³¦¤¥¨¿ ¢ HS-±®±²®¿¨¨ ¬®£³² ¡»²¼¤¢³µ ²¨¯®¢: ± °®¦¤¥¨¥¬ ½«¥ª²°®  (¢®§¡³¦¤¥¨¥d6 �5T2� ! d7 �4T1�) ¨ °®¦¤¥¨¥¬ ¤»°ª¨ (¢®§¡³¦¤¥-¨¥ d6 �5T2� ! d5 �6A1�). �¥°¢»¥ ®¯°¥¤¥«¿¾² ¢¥°µ-¾¾ µ ¡¡ °¤®¢±ª³¾ §®³ 
+(HS),   ¢²®°»¥ { ¨¦-¾¾ µ ¡¡ °¤®¢±ª³¾ §®³ 
�(HS). �®®²¢¥²±²¢³¾¹¨¥½¥°£¨¨ ° ¢»
+(HS) = "d + 6A� 5B + 7C � 4Dq;
�(HS) = "d + 5A+ 7C � 4Dq: (6)�µ ° §®±²¼ (¢®§¡³¦¤¥¨¥ ¨§ LHB ¢ UHB) ¤ ¥² ½´-´¥ª²¨¢»© ¯ ° ¬¥²° � ¡¡ °¤ , ª®²®°»© ¥ § ¢¨±¨²®² ¤ ¢«¥¨¿:Ue�(HS) � E �d7;4T1�+E �d5;6A1���2E �d6;5T2� = A� 5B: (7)� «®£¨·®, ¤«¿ ¨§ª®±¯¨®¢»µ ±®±²®¿¨©
+(LS) = "d + 6A� 6B + 3C + 6Dq;
�(LS) = "d + 5A� 10B + 5C � 4Dq: (8)� ¨§ª®±¯¨®¢®¬ ±®±²®¿¨¨ ¯ ° ¬¥²°Ue�(LS) = A+ 4B � 2C + 10Dq (9)° ±²¥² ± °®±²®¬ ¤ ¢«¥¨¿. �²®² ¦¥ ¢»¢®¤ ¡»« ¯®«³-·¥ ° ¥¥ ¤°³£¨¬ ±¯®±®¡®¬ ¢ ° ¡®²¥ [13].�¥¦ ²®¬»¥ ¯¥°¥±ª®ª¨ ±  ¬¯«¨²³¤®© tij ¬¥¦¤³¿·¥©ª ¬¨ Ri ¨ Rj ¯°¨¢®¤¿², ª ª ®¡»·® ¢ ¬¥²®¤¥±¨«¼®© ±¢¿§¨, ª ¤¨±¯¥°±¨¨ ½¥°£¨© µ ¡¡ °¤®¢±ª¨µ�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011



212 �. �. �¢·¨¨ª®¢´¥°¬¨®®¢ (6) ¨ (8) ¨ ª ¯®¿¢«¥¨¾ §®®© ±²°³ª-²³°». � ²¥¬ ²¨·¥±ª¨ ² ª®© ° ±·¥² ²°¥¡³¥² ¢¢¥¤¥-¨¿ X-®¯¥° ²®°®¢ � ¡¡ °¤  ¨  µ®¦¤¥¨¿ ½«¥ª²°®-®© ´³ª¶¨¨ �°¨  ¯® ²¥®°¨¨ ¢®§¬³¹¥¨© [19{21].� ¯°®±²¥©¸¥¬ ¯°¨¡«¨¦¥¨¨ ²¨¯  � ¡¡ °¤ 1 ¤«¿ ¬¥¦- ²®¬»µ ¯¥°¥±ª®ª®¢ § ª® ¤¨±¯¥°±¨¨ §®» ± ®¬¥°®¬m ¬®¦® § ¯¨± ²¼ ¢ ¢¨¤¥
m(k) = 
m + Fmt(k); (10)£¤¥ ¨¤¥ª± m ¯°¨¨¬ ¥² ®¤® ¨§ ·¥²»°¥µ ¢®§¬®¦-»µ § ·¥¨© (HS/LS, +/{), t(k) ¥±²¼ ´³°¼¥-®¡° § ¬¯«¨²³¤» ¯¥°¥±ª®ª  tij ,   ´ ª²®° § ¯®«¥¨¿ Fm° ¢¥ ±³¬¬¥ ·¨±¥« § ¯®«¥¨¿  · «¼®£® ¨ ª®¥·-®£® ±®±²®¿¨©, ³· ±²¢³¾¹¨µ ¢ ¢®§¡³¦¤¥¨¨ m. �±²¥µ¨®¬¥²°¨·®¬ ±«³· ¥, ª®£¤  ±®±²®¿¨¿ d5 ¨ d7¥ § ¯®«¥»,   d6 § ¯®«¥® ± ¢¥°®¿²®±²¼¾ nHS ¨nLS = 1� nHS ¤«¿ HS- ¨ LS-±®±²®¿¨© ±®®²¢¥²±²¢¥-®, ¬®¦® § ¯¨± ²¼FHS = nHS; FLS = nLS: (11)� ¢¨±¨¬®±²¼ ½¥°£¨¨ §®» ®² ·¨±¥« § ¯®«¥¨¿ ¥±²¼®¤¨ ¨§ ½´´¥ª²®¢ ���. �°³£®© ½´´¥ª² § ª«¾· ¥²±¿¢ ²®¬, ·²® ±¯¥ª²° «¼»© ¢¥± ª ¦¤®© ª¢ §¨· ±²¨¶»(¢»·¥² ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¥© ´³ª¶¨¨ �°¨ ) ¤ ¥²±¿ ²¥¬¦¥ ´ ª²®°®¬ § ¯®«¥¨¿ Fm.�±®¢»¢ ¿±¼   ° ¡®²¥ [14], ¢ ª®²®°®© ¯®ª § ®,·²® FeO ¿¢«¿¥²±¿ ¤¨½«¥ª²°¨ª®¬ �®² {� ¡¡ °¤ , ¬»¬®¦¥¬ ¥ ³·¨²»¢ ²¼ § ¯®«¥³¾ ¢ «¥²³¾ p-§®-³ ª¨±«®°®¤ . �®£¤  ¤¨½«¥ª²°¨·¥±ª ¿ ¹¥«¼ ¢ HS-±®±²®¿¨¨ Eg = Ue�(HS)� 2FHSW: (12)�®«³¸¨°¨  §®» W = zt (£¤¥ z { ·¨±«® ¡«¨¦ ©¸¨µ±®±¥¤¥©; ¤«¿ ���-°¥¸¥²ª¨ z = 12) § ¢¨±¨² ®² ¤ ¢«¥-¨¿ ·¥°¥§ ¯ ° ¬¥²° ¯¥°¥±ª®ª . � °¥§³«¼² ²¥ ¤¨½«¥ª-²°¨·¥±ª ¿ ¹¥«¼ ³¡»¢ ¥² ± °®±²®¬ P :Eg(P ) = Eg(0)� �WP; �W = @W/@P : (13)�°¨²¨·¥±ª®¥ ¤ ¢«¥¨¥ ¯¥°¥µ®¤  ¤¨½«¥ª²°¨ª{¬¥² ««° ¢® PMIT = Eg(0)=�W . � ¡®«¥¥ ±²°®£®© ²¥®°¨¨,  -¯°¨¬¥° ¢ ¯°¨¡«¨¦¥¨¨ ¤¨ ¬¨·¥±ª®£® ±°¥¤¥£® ¯®-«¿, ª°¨²¥°¨© ¯¥°¥µ®¤  ª®«¨·¥±²¢¥® ®²«¨· ¥²±¿ ®²ª°¨²¥°¨¿ ¯¥°¥µ®¤  ¢ ¯°¨¡«¨¦¥¨¨ � ¡¡ °¤ 1. �¥¬¥ ¬¥¥¥ ¨ ¢ ½²®¬ ±«³· ¥ Ue�=W (PMIT) � 1, ²®¥±²¼ ª ·¥±²¢¥®£® ®²«¨·¨¿ ¥². �«¿ ¤ ®© ° ¡®-²» ¢ ¦  ¯°¨¶¨¯¨ «¼ ¿ ¢®§¬®¦®±²¼ ¬¥² ««¨§ -¶¨¨. � ª ·¥±²¢¥ § ·¥¨¿ PMIT ¬» ¡¥°¥¬ ¢¥«¨·¨³¨§ LDA+DMFT-° ±·¥²®¢ ¤«¿ FeO [14].� ª¨¬ ®¡° §®¬, ¯® °®±²³ ¤ ¢«¥¨¿ ¥±²¼ ¤¢  ª°¨-²¨·¥±ª¨µ ¯ ° ¬¥²° : § °¿¤®¢ ¿ ¹¥«¼ (13) ®¡° ¹ ¥²±¿

¢ ³«¼ ¢ ²®·ª¥ PMIT,   ±¯¨®¢ ¿ ¹¥«¼ (4) § ³«¿¥²±¿¢ ²®·ª¥ Pc. �°¨ PMIT � Pc ¬¥² ««¨§ ¶¨¿ ¯°®¨§®©¤¥²  ´®¥ ±² ¡¨«¼®£® HS-±®±²®¿¨¿, ·²® ¨ ¯®«³·¥® ¢° ¡®²¥ [14]. �°¨ PMIT � Pc ±¯¨®¢»© ª°®±±®¢¥°¢ LS-±®±²®¿¨¥ ¯°®¨§®©¤¥² ¢ ¤¨½«¥ª²°¨·¥±ª®© ´ §¥.� ª ®²¬¥· «®±¼ ¢® ¢¢¥¤¥¨¨, ¤«¿ Mg0:75Fe0:25O µ -° ª²¥°  ±¨²³ ¶¨¿, ª®£¤  PMIT � Pc.3. � §®¢ ¿ ¤¨ £° ¬¬  ¬ £¥§¨®¢¾±²¨² .�°¨ ¯°®¨§¢®«¼»µ P ¨ T ¢¥°®¿²®±²¼  ©²¨ ¨® Fe2+¢ HS-±®±²®¿¨¨ ° ¢ nHS = gHSe��EHS��gHSe��EHS + gLSe��ELS� == 1.�1 + gLSgHS e+�"s�: (14)�¤¥±¼ � = 1=kT . �° ²®±²¨ ¢»°®¦¤¥¨¿ ²¥°¬®¢gLS = 1, gHS = (2S + 1)(2L + 1) = 15. � ° ¬¥²°»� ª  A = 2½�, B = 0:084 ½�, C = 0:39 ½� ¯®«³·¥-» ¤«¿ ¨®  Fe3+ ¢ FeBO3 ¨§ ±®¯®±² ¢«¥¨¿ ± ®¯-²¨·¥±ª¨¬¨ ¤ »¬¨ [22]. �®« £ ¥¬, ·²® ¨ ¤«¿ Fe2+½²¨ § ·¥¨¿ ±¯° ¢¥¤«¨¢». �°¨±² ««¨·¥±ª®¥ ¯®«¥¤«¿ ¬ £¥§¨®¢¾±²¨²  ° ¢® 10Dq(0) = 1:34 ½� [23].�§ ³±«®¢¨¿ (5) ¤«¿ Pc = 56��   µ®¤¨¬ ¯ ° ¬¥²°�� = 0:007 ½�/�� .� ±¯°¥¤¥«¥¨¥ ¤®«¨ HS-±®±²®¿¨© nHS(P; T ) (´ -§®¢ ¿ ¤¨ £° ¬¬ ) ¤«¿ ¤ »µ ¯ ° ¬¥²°®¢ ¯®ª § ®  °¨±. 1. �°¨ ¢±¥µ ª®¥·»µ ²¥¬¯¥° ²³° µ HS{LS-¯¥°¥µ®¤ ¿¢«¿¥²±¿ ¯« ¢»¬ ª°®±±®¢¥°®¬, ¨ ²®«¼ª® ¯°¨T = 0 ¨¬¥¥² ¬¥±²® ±ª ·®ª ¯°¨ P = Pc. � ª°¨²¨·¥±-ª®© ²®·ª¥ (Pc; 0) ±®£« ±® [24] ¨¬¥¥² ¬¥±²® ª¢ ²®¢»©´ §®¢»© ¯¥°¥µ®¤. �«³ª²³ ¶¨¨ ¢¡«¨§¨ ª°¨²¨·¥±ª®©²®·ª¨ ¥±²¼ ´«³ª²³ ¶¨¨ ¢¥«¨·¨» ±¯¨ . � ½²®© ¦¥²®·ª¥ ®¡° ¹ ¥²±¿ ¢ ³«¼ ²¥¬¯¥° ²³°  �¥¥«¿ TN, ®²-«¨· ¿ ®² ³«¿ ¢ HS-±®±²®¿¨¨ [4].� §®¢ ¿ ¤¨ £° ¬¬  ¬®¦¥² ¡»²¼ ¯°¥¤±² ¢«¥ ,ª ª ±«¥¤³¥² ¨§ [14], § ¢¨±¨¬®±²¼¾ P (T ) ¤«¿ ª ¦¤®£®§ ¤ ®£® § ·¥¨¿ nHS ¨ nHS:P = Pc + kT2�� ln gHSnLSgLSnHS : (15)�²¬¥²¨¬, ·²® ¯°¨ ° ¢¥±²¢¥ ª° ²®±²¨ ¢»°®¦¤¥¨¿gHS = gLS ( ¯°¨¬¥°, ¤«¿ ¨®  Fe3+) ´ §®¢ ¿ ¤¨ -£° ¬¬  (15) ±¨¬¬¥²°¨·  ®²®±¨²¥«¼® ¢¥°²¨ª «¨P = Pc,   ª®²®°®© nHS = nLS. � ±«³· ¥ Fe2+ ±gHS/gLS = 15 ¤¨ £° ¬¬  ±¨«¼® ¥±¨¬¬¥²°¨·  ¨ «¨-¨¿ nHS = nLS ¢ (P; T )-¯«®±ª®±²¨ ±¨«¼®  ª«®¥ ¢¯° ¢® (°¨±. 2).� ±±¬®²°¨¬ ²¥¯¥°¼ ¨§¬¥¥¨¥ ½«¥ª²°¨·¥±ª¨µ±¢®©±²¢ ¢ ±«³· ¥ PMIT = Pc. � HS-±®±²®¿¨¨ ¤¨½«¥ª-²°¨·¥±ª ¿ ¹¥«¼ ³¡»¢ ¥² ± °®±²®¬ P ±®£« ±® (13) ¨�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011
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�¨±. 2. � §®¢ ¿ ¤¨ £° ¬¬  ¬ £¥§¨®¢¾±²¨² ®¡° ¹ ¥²±¿ ¢ ³«¼ ¯°¨ P = PMIT. �±«¨ ¡» ¢ ½²®©²®·ª¥ ¥ ¯°®¨§®¸«® ±¯¨®¢®£® ª°®±±®¢¥° , ²® ¯°¨P > PMIT ¢®§¨ª«® ¡» ¬¥² ««¨·¥±ª®¥ ±®±²®¿¨¥.�±«¥¤±²¢¨¥ ª°®±±®¢¥°  Ue�(LS) > Ue�(HS), ¨ ¹¥«¼¬®£«  ¡» ¢®±±² ®¢¨²¼±¿. �¤ ª® ¢ LS-±®±²®¿¨¨½«¥ª²°® ¿ ±²°³ª²³°  § ¢¨±¨² ®² P ¨ T ¡®«¥¥ ±«®¦-»¬ ®¡° §®¬. �° §³ ¯®±«¥ ª°®±±®¢¥°  P > Pc, ¤«¿ d6¨¦¨¬ ²¥°¬®¬ ¿¢«¿¥²±¿ LS,   ¤«¿ d5 { HS. �®½²®¬³¯°¨ T = 0, ª®£¤  § ¯®«¥ ²®«¼ª® d6, 1A1 { ²¥°¬,°®¦¤¥¨¥ ¤»°ª¨ ¯°®¨±µ®¤¨² ¢ ª®¥·®¬ ±®±²®¿¨¨d5,   6A1 § ¯°¥¹¥® § ª®®¬ ±®µ° ¥¨¿ ±¯¨ . �®·-® ² ª ¿ ¦¥ ±µ¥¬  ¬®£®½«¥ª²°®»µ ³°®¢¥© d5, d6¨ d7 ± ELS < EHS °¥ «¨§³¥²±¿ ¢ ®²±³²±²¢¨¥ ¢¥¸¥£®

¤ ¢«¥¨¿ ¢ LaCoO3, ½«¥ª²°® ¿ ±²°³ª²³°  ª®²®°®£®¥¤ ¢® ¯®¤°®¡® ° ±±·¨²   ¬¥²®¤®¬ LDA+GTB¢ ° ¡®²¥ [25]. �²«¨·¨¥ LaCoO3 ®² LS-±®±²®¿¨¿Mg0:75Fe0:25O § ª«¾· ¥²±¿ ²®«¼ª® ¢ ¢¥«¨·¨¥ ±¯¨®-¢®© ¹¥«¨. �°¨ T = 0 ¢ LS-±®±²®¿¨¨ ¤¥©±²¢¨²¥«¼®¨¬¥¥² ¬¥±²® ¤¨½«¥ª²°¨·¥±ª®¥ ±®±²®¿¨¥. �® ¯°¨T 6= 0  ·¨ ¥² § ¯®«¿²¼±¿ d6 HS-±®±²®¿¨¥ (±¬.°¨±. 1, 2). � °¥§³«¼² ²¥ ¬®¦® ³¨·²®¦¨²¼ ½«¥ª²°®¢ ¢®§¡³¦¤¥®¬ d6 HS-±®±²®¿¨¨ ± ª®¥·»¬ d5 HS-±®±²®¿¨¥¬. �²® ¯°¨¢®¤¨² ª ¯®¿¢«¥¨¾ ®¢®© §®»¢³²°¨¹¥«¥¢»µ ±®±²®¿¨©, ¸¨°¨  ¨ ±¯¥ª²° «¼»©¢¥± ª®²®°®© ° ±²³² ¯°®¯®°¶¨® «¼® nHS. � °¥-§³«¼² ²¥ § ¯°¥¹¥ ¿ §®  ³¬¥¼¸ ¥²±¿ ± °®±²®¬²¥¬¯¥° ²³°». � ª ±«¥¤³¥² ¨§ ° ±·¥²®¢ [25], ¯°¨¤®±²¨¦¥¨¨ ¢¥«¨·¨» nHS � 0:8 ¤¨½«¥ª²°¨·¥±ª ¿¹¥«¼ ¨±·¥§ ¥² ¨ ¯°®¨±µ®¤¨² ¬¥² ««¨§ ¶¨¿. � ªª ª ¢¥«¨·¨  ±¯¨®¢®© ¹¥«¨ ° ±²¥² ± ¤ ¢«¥¨¥¬,£° ¨¶  ¤¨½«¥ª²°¨ª{¬¥² «« ² ª¦¥ ³¢¥«¨·¨¢ ¥²±¿ ±¤ ¢«¥¨¥¬, ª ª ½²® ¯®ª § ®   °¨±. 2. �·¥¢¨¤®, ·²®¬¥² ««¨§ ¶¨¿ ¯°¨ ª®¥·®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ ¨¬¥¥² ¢¨¤° §¬»²®£® ¯®±²¥¯¥®£® ¯°¥¢° ¹¥¨¿ ¯®«³¯°®¢®¤-¨ª  ¢ ¬¥² ««. �±¥ «¨¨¨ ° §¤¥«  ¬¥² ««{¥¬¥² ««  °¨±. 2  ¤® ¯®¨¬ ²¼ ¢ ½²®¬ ±¬»±«¥. �°¨ P > Pc¯° ¢¥¥ «¨¨¨ nHS = 0:8 ±³¹¥±²¢³¥² ®¡« ±²¼ ¯®«³-¯°®¢®¤¨ª  ± ²¥°¬¨·¥±ª¨¬¨ ´«³ª²³ ¶¨¿¬¨ HS- ¨LS-±®±²®¿¨©.� ª ¢¨¤® ¨§ °¨±. 2, ¯°¨ T = 300� ¨²¥°¢ « ¤ ¢-«¥¨©, £¤¥ ¢®§¬®¦® ¬¥² ««¨·¥±ª®¥ ±®±²®¿¨¥, § -·¥¨¥ �P � 4�� . �²® ±®±² ¢«¿¥² ¯®°¿¤ª  ¯®£°¥¸-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011



214 �. �. �¢·¨¨ª®¢®±²¨ ¨§¬¥°¥¨¿ ¤ ¢«¥¨¿, ¯®½²®¬³ ¥³¤¨¢¨²¥«¼®,·²®  ¢²®°» [10] £®¢®°¿² ® ¤¨½«¥ª²°¨·¥±ª®¬ µ ° ª²¥-°¥ ª ª HS-, ² ª ¨ LS-±®±²®¿¨©. �¥¬ ¥ ¬¥¥¥ ¥-¡®«¼¸®© ¬ ª±¨¬³¬ ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ¢ ®ª°¥±²®±²¨ Pc®¨ ¢±¥ ¦¥ ³¢¨¤¥«¨, ·²® ª®±¢¥® ¯®¤²¢¥°¦¤ ¥²  -¸¨ ¢»¢®¤».� § ª«¾·¥¨¥ ®²¬¥²¨¬, ·²® ¢ ±«³· ¥ d6-¨®®¢ ¢®§-¨ª ¥² ¥®¡»· ¿ ¢§ ¨¬®±¢¿§¼ ±¯¨®¢®£® ª°®±±®¢¥° ¨ ¬¥² ««¨§ ¶¨¨. � ®¤®© ±²®°®», ¯°¨ T = 0 ±¯¨®-¢»© ª°®±±®¢¥° ¯°¨¢®¤¨² ª ³±¨«¥¨¾ ª®°°¥«¿¶¨®®©¹¥«¨ ¨ ¥ ¤ ¥² °¥ «¨§®¢»¢ ²¼±¿ ®¡»·®¬³ ¯¥°¥µ®¤³¤¨½«¥ª²°¨ª{¬¥² «« §  ±·¥² ³¸¨°¥¨¿ §®». � ¤°³-£®© ±²®°®», ¢ LS-±®±²®¿¨¨ ¯®¿¢«¿¥²±¿ ¥²°¨¢¨ «¼-»© ¬¥µ ¨§¬ ²¥¬¯¥° ²³°®© § ¢¨±¨¬®±²¨ ¤¨½«¥ª-²°¨·¥±ª®© ¹¥«¨ ¨ ¬¥² ««¨§ ¶¨¨ ± °®±²®¬ ²¥¬¯¥° -²³°».� ¡®²  ¢»¯®«¥  ¯°¨ ´¨ ±®¢®© ¯®¤¤¥°¦ª¥ ¯°®-£° ¬¬» ��� \�¨«¼»¥ ½«¥ª²°®»¥ ª®°°¥«¿¶¨¨",¨²¥£° ¶¨®®£® ¯°®¥ª²  #40 �� ���, £° ²®¢���� #09-02-00171 ¨ 10-02-00251, ��� \� ¤°»"(¯°®¥ª² #�� �891). �¢²®° ¡« £®¤ °¥ �.�. �°«®¢³,�.�. �¨¸¥¢®© ¨ �.�.� ª °®¢³ §  ±®¤¥©±²¢¨¥ ¯°¨¢»¯®«¥¨¨ ° ¡®²».1. J. Badro, G. Fiquet, F. Guyot et al., Science 300, 789(2003).2. �. �. � ¢°¨«¾ª, �.�. �¨, �. �. �¾¡³²¨, �. �.�²°³¦ª¨, �¨±¼¬  ¢ ���� 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. �. �. �¾¡³²¨, �. �. � ¢°¨«¾ª, �. �. �°®«®¢ ¨ ¤°.,�¨±¼¬  ¢ ���� 90, 681 (2009).5. I. S. Lyubutin, V.V. Strujkin, A.A. Mironovich et al.,Nat. Comm., ¢ ¯¥· ²¨.6. S.G. Ovchinnikov, J.Phys.: Condens. Matter 17, S743(2005).
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