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������������������ ������� FLAPW-GGA ���!��� �"#$��� %��&�!����� '�!����� 
����(� '���'��(� �&'�'������� HgCuSeO ' ���!�(�������) '�!#&�#!�). ���#$��� � �!�-
�����"�!����� "����* '�!#&�#!�, ������'�� %��&�!����+ '�'��*��), ����!+��'�� /�!-
��, %00�&������ ������� "�!*��, ��������� ����&� &�%00������� ��"&������!��#!-
��) �������&�'�� � ��!���(�����) ��'�!���$���'�� ��#��. ��&�"���, $�� ����* '���-
'��* 0�"� HgCuSeO ��2�� 3��� �+�!�&��!�"����� &�& ����(�����) �����) ������.  
 
� $ % & ! � ' !  " $ � � �: '���'��) �&'�'������ HgCuSeO, %��&�!����* '�!#&�#!�, +�-
��$�'&�* '�*"�, FLAPW-GGA, ������!������. 

�����	�� 

��'�� �������(� ��&!���* '��!+�!����*7�(� ��!�+��� (' &!���$�'&�) �����!��#!�) 
�' � 26 K) � ����!������� 0��!�� �&'��!'����� LaFeAsO1–xFx [ 1 ] '���'��� $���!�+&����-
������� ����������	�
� ��
 MM�PnO ((�� M — !��&�"�������� (�<�), M� — ��!�+����� 
�������, Pn — ���&��(���) ' ���!�(�������) '�!#&�#!�) ���� ZrCuSiAs (��& ��"������� 
�1111� 0�"�) '���� �3=�&��� �����'����+ %&'��!����������+ � ���!���$�'&�+ �''��������), 
�3"�!� [ 2—5 ]. 
!��� ��(�, !*� 0�" MM�PnO !�''���!���>� &�& ��!'��&������ ����!���� ��* 
(���!���� ��'�&�+ ��(�����+ ����), '�"����* ��!��%��&�!�$�'&�+ ���#��), !�3���>7�+  
� �3��'�� �"����+ �����!��#!, � ��&2� � &�$�'��� ����$�'&�+ ����!����� [ 6 ]. ������� �3'#2-
���� [ 7 ] ��"��2��'�� '�"����* ����+ ��(�����+ ����!����� (��(�����+ ���#�!������&��, 
��(�����+ ���#�������� � �.�.) �� �'���� ���#�!������&���+ MM�PnO 0�". 

B�!�"�� ����D� '������) �����'* � !��'������+ $���!�+&����������+ �����������-
��	�
� ��� MM�ChO ((�� Ch — +���&�(��), �!�$�� ������*>7�� 3���D��'��� '����"�!�-
�����+ �1111� �&'�+���&�(������ (�3"�!� [ 8—10 ]) '���!2�� !��&�"�������� �������. ����-
'������� ������� ��$��� �''��������* '��)'�� �1111� �&'�+���&�(������ 3�" #$�'��* �<�  
� �+ '����". 	�&, �������� �!����&�� '��)'��� �&'�'#��0��� BiCuSO [ 11—15 ], ��* &���!�(� 
�3��!#2�� ��!�+�� �" ���#�!������&���(� � '��!+�!����*7�� '�'��*��� �!� ����!������ 
��!&���. ���'������* �1111� 0�"� BiCuSeO *��*��'* ���#�!������&�� ' D�!���) "��!�7��-
��) 7��� �&��� 0,8 %N [ 12 ], ��(�� &�& ��* BiCuTeO "���'���'�� %��&�!�'��!��������* �� ���-
��!��#!� ����� ���, +�!�&��!��) ��* �������� [ 12 ]. 

������� [ 16 ] ' ����7�> ���!��0�"��(� '����"� ���#$��� ����* '���'��* �1111� 0�"� 
HgCuSeO (�" '��'� HgO, CuSe � Se, !��&��> �!������� � ��$���� 50 $ �!� t = 455 �C), �"��!�-
�� �����!��#!��� "���'���'�� �� %��&�!�'��!��������* � ����(��$����'��, �� �'������� 
&���!�+ '����� ����� [ 16 ], $�� HgCuSeO *��*��'* '��3�� 0�!!���(����&��. 
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N ��'��*7�) !�3��� �!��'������� ��!��� !�"#������ �''��������) (������������������ 
������� FLAPW-GGA) "����) '�!#&�#!�, ������'�� %��&�!����+ '�'��*��), ����!+��'�� 
/�!�� � �'�3����'��) +���$�'&�) '�*"� � ����) '���'��) �1111� 0�"� HgCuSeO.  

������ � ����� �
����
 

�&'�'������ HgCuSeO ����� ���!�(������#> '�!#&�#!# ���� ZrCuSiAs (�!. (!. P4/nmm, 
Z = 2) � '�'������ �" $�!��#>7�+'* 3��&�� …[HgO]/[CuSe]/[HgO]/[CuSe]… (!�'. 1). ��"���� 
������: Hg (1/4; 1/4; zHg), Cu (3/4;1/4; 1/2), Se (1/4; 1/4; zSe) � O (3/4;1/4; 0), (�� zHg � zSe — ��& 
��"������� ��#�!����� &��!������ [ 2—5 ]. ��'$��� �!������� ������������������ �����-
!�"������� ������� �!�'���������+ ���'&�+ ���� (FLAPW, &�� WIEN2k [ 17 ]) ' �3�37��-
��) (!��������) ���!�&'������) (GGA) �3�����-&�!!��*������(� ���������� [ 18 ]. ������-
'�� %��&�!����+ '�'��*��) !�''$����� ������� ���!�%�!�� [ 19 ]. ��'$�� �'#7�'�����  
' �'����"������� %&'��!����������+ "��$���) ��!����!�� !�D��&�: a = b = 4,31 Å � c = 6,09 Å 
[ 16 ]; ������"�!������� "��$���* ��#�!����+ &��!����� '�'����*>�: zHg = 0,13606 � zSe = 
= 0,34479.  

��'$��� ������*��'� � ��#+ ��!�����+: ����(������ � ��(������. N ��'������ '�#$��  
(' #$���� �����+ [ 16 ]) �!������(��'* 0�!!���(�����) (/�) '������) ��!*��&. �!�"# ����-
���, $�� � �!���''� '���'�(��'�����* /� !�D���� '+�����'� & ����(������#, �.�., '�(��'�� 
��D�� ������, ��������) &!�'���� HgCuSeO *��*��'* ����(������ ����!�����. N�!�*���, 
%&'��!���������� �3��!#2����) � �&'�'������� '��3�) 0�!!���(����"� ��2�� 3��� '�*"��,  
� $�'���'��, ' &�'��!����) ��'��+�����!��) �''���������+ �3!�"���, � $�� #������>� ����-
!� [ 16 ]. 

 

 
 
 
 
 

���. 1. /!�(���� &!�'�����$�'&�) '�!#&�#!� 
� �"�����!+��'�� (� = 0,05 e/Å3) %��&�!����) 
������'�� ��* '���'��(� �&'�'������� HgCuSeO 
 
 
 
���. 2 (�!�
�
). �����* (�����) � ��!�������� 
   ������'�� '�'��*��) �&'�'������� HgCuSeO 
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"##������$� %
���$ 
����� (�Q, e), !���
� (N(EF)tot, '�'�./%N) � !
�&�
�	�$� !��������  
'��������$� ��������( �
 ����� )���� (N(EF), '�'�./%N � �
�*��� �
 ���� 
���)  

��� ��������� �����������
 HgCuSeO 

N(EF)Hg5d N(EF)�u3d N(EF)Se4p N(EF)O2p N(EF)tot �QHg �QCu �QSe �QO 

0,168 1,073 1,128 0,698 8,739 0,776 0,434 –0,352 –0,869 
 

���(��	�� ������
��� 

�!��'��������* �� !�'. 2 ������'�� %��&�!����+ '�'��*��) (��) HgCuSeO ��"���*�� ��-
*���� �'������ �'�3����'�� "����) '�!#&�#!� %��) 0�"�. �!�2�� �'�(� �������, $�� #!����� 
/�!�� EF ��+����'* � �3��'�� !�"!�D����+ '�'��*��), �.�. HgCuSeO �3������ �����������3-
��� ����� �!�������'��. �!�0��� !�'�!�������* �� �&'�'������� ����� '��2��) ���(���-
&���) +�!�&��!; ��� �� �����, � �3��'�� ��������) "��� HgCuSeO ��2�� �������� �!� �'���-
��+ ����!����. ��� ��2��+ �" ��+: �� –8,0 �� –4,4 %N � �� –4,4 �� –1,2 %N � �'������ '�'�����-
�� �&������ Hg5d � Cu3d '�'��*��), ' �!���'*�� O2p � Se4p '�'��*��) '������'������. �&�-
"����� '�'��*��* �����'������ "� 0�!��!������ &���������+ �"������)'���) d—p-����  
Hg—O � Cu—Se � 3��&�+ [HgO] � [CuSe] '������'������. d�� '�*"� ��$������ ����� �� &�!�� 
%��&�!����) ������'�� HgCuSeO ('�. !�'. 1). �" %��(� !�'#�&� ��&2� �����, $�� �!*��� &���-
������� '�*"� ��2�# '�'������ 3��&��� ([HgO] � [CuSe]) � '���'��� �&'�'������� �!�&��$�-
'&� ��'#�'��#>�, � �"������)'���� ��2�# %���� 3��&��� ����'��'* & ������# ���#, '�. ��2�.  

�$��� ����!�'��� �&�"�����'* '�'��� ��!+��(�, �!�0�!����'&�(� ����!���� ��������) 
����'�: �� –1,2 %N �� EF. 
�& ����� �" !�'. 2 � ��3����, (�� �!������� ��!�������� �������  
� �!3�������� �&���� � ������'�� '�'��*��) �� #!���� /�!�� N(EF), %�� �3��'�� '0�!��!���-
�� ' #$�'���� �'�+ '�'��*��) Hg5d, Cu3d, O2p � Se4p. �������������, � ����$�� �� �"�'�!#&-
�#!��+ '��!+�!����*7�+ �&'����&�����+ 0�" MM�PnO, (�� �!�������'�� �'#7�'���*��'* 
�'&�>$������� "� '$�� '�'��*��) ���&�����+ 3��&�� [M�Pn], � �&'����� 3��&� [MO] �(!�>� 
!��� ��& ��"������+ �"�!*����+ !�"�!�#�!��� [ 2—5 ], �!�������'�� HgCuSeO �3�'��$�����'* 
"� '$�� '�'��*��) �3��+ '�'����*>7�+ &!�'���� 3��&��: [HgO] � [CuSe]. 
!��� ��(�, &�& ����� 
�" ��3����, ��* 3��&�� [CuSe] �&���� � N(EF) '�'��*��) Cu3d � Se4p �&�"���>�'* '!������-
��, ��(�� &�& ��* [HgO] �3��"� #!���* /�!�� ������!#>� �&���� '�'��*��) O2p. ����� '��-
����, 3��&� [CuSe] � [HgO] 3#�#� ��'�� '�3* &�& d- � p-������� '������'������. �������, $�� 
'+����* ��'�����!���* '��#���* �3��!#2��� ������� [ 20 ] ��* 3���� '��2��) '���'��) 0�"� 
(Fe2As2)(Sr4Mg2O6), (�� '�'����*>7�� �� 3��&� [Fe2As2 ] � [Sr4Mg2O6 ] ���#� '�3* &�& d- � p-
�������. 

��D� !�'$��� ��"���*>� ��&2� ��*���� �!������������ !�"��$�* ���� ��'��!'�� �!�-
0�!����'&�+ "�� � ������(�� ����!+��'�� /�!�� (�/) ��2�# +�!�D� �"#$������ 0�"��� 
MM�PnO [ 2—5 ] � ����� �&'�'�������� HgCuSeO. ��* HgCuSeO #!����� /�!�� ��!�'�&�>� 
�!� ��'�&���'��!'��� %��!(���$�'&�� "��� (!�'. 3), 0�!��!#>7�� ��'����$�� '��2�#> ����-
��(�> �/ %��) 0�"�. 
�& ����� �" !�'. 4, �/ HgCuSeO ����� ��!�2����) �!�+��!��) ��� — 
� ����$�� �� &��"���#��!��) ������(�� ����!+��'��) /�!�� 0�" MM�OPn, &���!�� �3!�"���-
�� ���������� ������!�$�'&��� %��&�!������ � ��!�$���� ��'���� [ 2—5 ]. ��* HgCuSeO 
�/ '�'������� �" �!�+ ���2����+ �!#( � �!#(� ��'��� ('�. !�'. 4), (�� ��"��&�#��� ��'�� 
 � � 
*��*>�'* ��!�$����, � "��&�#��) ��'� �, ����!�!������) � ��$&� B, ��'�� %��&�!����) +�-
!�&��!. 

�'����"#* !�''$������� "��$���� N(EF) ��* HgCuSeO, �� ������� (� ������ '��3����+ 
%��&�!����) &�%00������� ��"&������!��#!��) �������&�'�� (�) � ��!���(�����) ��'�!���-
$���'�� ��#�� (	) &�& � = (
2/3)N(EF) 2

Bk  � 	 = 2
B� N(EF). ���#$����� "��$���* '�'������: � = 

= 20,6 ��2 �K–2 �����–1 � 	 = 2,8 �10f4 %�� �����–1. 
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���. 3 (����
). d��!(���$�'&�� "��� �&'�'�������  
HgCuSeO 

 
���. 4 (�!�
�
). �37�) ��� ����!+��'�� /�!�� �&'�'���-
���� HgCuSeO (�����) � '�'����*>7�� �� ��'�� (a—�) 

 
�3!����'* & �3'#2����> �'�3����'��) +���$�'&�) '�*"� � �&'�'������� HgCuSeO. 
�& 

����$���'�, ��#�!� 3��&�� [HgO] � [CuSe] �3!�"#>�'* &���������� '�*"� Hg—O � Cu—Se  
���� d—p. 
!��� ��(�, ' #$���� !�"��$�) %��&�!���!���������'��) �3!�"#>7�+ HgCuSeO 
%��������, '���#�� �!������2��� ����$�� �����) &��������� '�*"�) Cu—O � Hg—O. ��)'�-
��������, �'+��* �" 0�!������) ��������'�� ������ � ' #$���� �+ !�'�!�������* �� '�!#&�#!-
��� 3��&��, �����* 0�!�#�� �&'�'������� ��2�� 3��� �!��'������� &�& [Cu2+Se2–][Hg2+O2–]. 
����� '������, ������ '�*"� ��"��&�>� ��2�# !�"��'�!����� ������� � &�2��� 3��&�, ��-
(�� &�& � !��&�+ �����) ������ �3� '�'����*>7�+ 3��&� HgCuSeO ���2�� 3��� %��&�!���)-
�!�������. d�� '��#���* �!����������� ����$���'* �� �����) &�!���� ��* 3���D��'��� 
�1111� 0�", (�� '�'����� 3��&� ���>� �!���������2��� "�!*�� [ 2—5, 10 ].  

����&� $�'������ ����&� ����$�� %00�&�����+ "�!*��� ������ (� !��&�+ '+��� R�)��!� 
[ 21 ], '�. ��3���#) ��>� '���#>7#> ����#> 0�!�#�# �&'�'�������: [Cu0,43+Se0,35–]0,08+ 
[Hg0,78+O0,87–]0,09–. 	�&�� �3!�"��, � HgCuSeO �!��'+���� ���*!�"���* "�!*����+ '�'��*��) 
'�'����+ 3��&�� ' ���23��$���� "�!*����� ��!���'�� (����$���) �&��� 0,1 e), �3#'�����-
��>7�� ����#> '�*"� ��2�# %���� 3��&���. N�2�� ���$�!&�#�� ��&2�, $�� � �&'�'������� 
HgCuSeO "�!*����) ��!���' �!��'+���� � ���!������� [CuSe] � [HgO], �.�. !��� �"�!*����(� 
!�"�!�#�!�� �(!�>� +���&�(������� 3��&� — � ����$�� �� ������*>7�(� 3���D��'��� �!#(�+ 
�1111� 0�", (�� �����(�$�#> !��� �(!�>� �&'����� 3��&� [ 2—5, 10 ]. 

�
��)��	�� 

N ��'��*7�) !�3��� ' �'����"������� ������ FLAPW-GGA ���!��� �''�������� %��&-
�!����* '�!#&�#!� � +���$�'&�* '�*"� � ������� '����"�!������� �&'�'������� HgCuSeO — 
����� �!��'�������� �3D�!��(� '���)'��� ��& ��"������+ �1111� 0�".  

�'���������, $��:  
1) ��������) '��+�����!�$�'&�) �&'�'������ HgCuSeO *��*��'* ����(������ ����!��-

���;  
2) �!�������'�� HgCuSeO �3�'��$�����'* "� '$�� '�'��*��) �3��+ '�'����*>7�+ &!�-

'���� 3��&��, �!� %��� 3��&� [CuSe] � [HgO] 3#�#� ��'�� '�3* &�& d- � p-������� '������'�-
�����;  

3) ����!+��'�� /�!�� HgCuSeO ����� �!�+��!��) ��� � '�'������� ���2������ �!#(  
� �!#(� %��&�!������ � ��!�$���� ��'����;  
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4) +���$�'&�* '�*"� � HgCuSeO *��*��'* '#7�'������ ���"��!����): ��#�!� 3��&�� [HgO] 
� [CuSe] �!�'#�'��#>� &���������-������ '�*"� Hg—O � Cu—Se, ��(�� &�& ��2�# '�'������ 
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