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�������� ������ ��������� � �����!�" #�#����! $���%����#���!�" ��������! FeSin 
#��&����'�&���(�����# #���)�# ��#���&����!����&� ���* (MCSCF) � (��14 ������-
��* �����!�" #�#����! ! ����!��# �����*��� � �" �%#�����* ��� ����"�)� �% ����!-
��&� 6���������&� �����*��* ! !�%;�$)�����. ����!�� �������� 6���&�� ����"�)�  
! ���!�� ���&������ �����*���, )��� �(���� ������� ���;��1����� #�&�����" �!�=��! 
��� �%#������ ��#�������� ! >�����# �����!���. ��=)��� ���)��1��� ����� ���#�! 
���#��*, ��!���4?�� ����%��!���4 #�&�����&� #�#���� ��������. ��6#���������= 
������ �������!��� � )����#� #���)� '���(������ 6���������= ��������� ! ��%�����" 
�&� !�������". A�������!�� ! !�?���!� $���%����#���!�" ��������! #�$�� *!��1�* 
�������= �����1��&� �%#�����* #�&�����&� ���*. 
 
� � � ! " # $ "  % � � # &: $���%����#���!�� ��������, #��&����'�&���(������ ��6#-
���������� �������, #�&������ #�#����, ����!��� � 6���������-!�%;�$)����� ��-
���*��*, ������� DFT, ���;��1����1 #�&�����" �!�=��! ��� �%#������ ��#��������, 
#�&#�. 

��'�� 

���*��4 ���#���= ���#��* �� �!�=��!� $���%� ! ��������������= ��������� ���!*?��� 
�;>����* ����������. �;�����* %�)��� — ���1 ���#���= $���%� �� �!�=��!� ���#��* — ���-
!����� � ��;� !��#���� ! �!*%� � ��������# ���;���%���4?�= ���� ����"�)��" #������!, !��-
)�����" ! �����! ���#���!�" ��������! [ 1 ]. 
������� Sin )��#�&����� ! ������� �� #������� 
Si2, ������* ! ����!��# 6���������# �����*��� �#��� ���� S = 1, ���# 3 .g

��  ���4����� ! ��-
���! �������� Sin �$� �)��&� ���#� $���%� �����;�� �%#����1 �����!�� �����*��� ��;��1>�&� 
��������. ������ #�&�����" "������������ ��������! ��%!��*�� ���&��%���!��1 #�&������ 
�!�=��!� !�?���!� ! �;H�#�, ��� ���)���!�*�� �������, �����#��, ! �������!�)����!�= ��"��-
��, ! #����6����������. � &��"�#��, ! ����!�*" �� &����(� ��%)��� $���%��&� *)�� I�#��  
� ���#���!�= #�&#�, !�%#�$�� !�%�����!���� ! ����� �����" � ��������! �� ���������= 
FenSim. 	�#�������� ! 6��= �;����� �(���!�4��* !�������= ���*)�� 3500 K, ���#����* �;-
����1 )�!����= — ! ��=��� 100 JA� � !�>�. �!�=��!� !�?���!� ! 6��" ����!�*" *!�*4��* 
���)#���# �����)�!���= ! ��;��������" ����!�*" (�#., �����#��, [ 2 ] � (�����!����4 ����-
������). 

A�� �����%� ����=��!���� #�&�����" �!�=��! !�?���!� ! >�����# ��#���������# �����-
!���, ! �����*?�= ��;��� 6�� �������� FeSin, !�$�� �� ���1�� ����!���, �� � 6���������-
!�%;�$)����� �����*��*, ������1 %����������� ������" ����)��*���* #��$�����# L��1(#��� 
W = exp(–��/k�), &)� �� — 6���&�* !�%;�$)���*. A���� !�%;�$)����" ���&�����" �����*��= 
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���)���!�*�� ! 6��= �!*%� ���;�= ������� ��� ��# ����!��, ��� ����!��� �����*��� �#��� ��-
�����= �� ���* ����, !������� �����)��&� � ;�)�� ������!���� ��$�. 

����� ����#����!�4��* �������� � #���#��1��# ��)��$����# ! ��" $���%�, �.�. �������� 
FeSin, � (��14 ��������* ���)��1��&� ��%#��� ��������, �����;��&� ��"���*�1 ��#�&�����-
����1, ;��&�)��* ��������!�4 ! ��# ���#� $���%�. ����%��!���� #�&�����&� #�#���� *!�*���* 
�����&�# �%!�����&� ! ������ #������! 6''���� 
��)�, ���1 ���)� ;���� �� ��;* ���#� ���#-
��*, �����;��� 6�������!��1 #�&�����= #�#��� $���%�. 

����)�# '���(������ 6���������= ��������� (DFT) ! !������� PBE ;��� ���!������1�� 
�%����� �������� � #�&������ "������������� ;�*)����" ��������! ���� T2Sin )�* ����"�)-
��" #������! (T = Cr, Mn) [ 3 ] � )���� ! [ 4 ] )�* #������! T = Fe, Co, Ni, ����� n ! �����!��� 
1 � n � 8. A�)�;��4 %�)��� ����#����!��� ! [ 5 ] #���)�# DFT ! !������� B3LYP/6-311+G* )�* 
��=����1��", ��������" � �������" '��# ��������! FeSin )� 6���&�= !�%;�$)���* ���*)�� 
1,2 6�. ����) DFT ��� ��)��$�?�# !�;��� '���(������ ��%!��*�� ;��1>�= ����14 ������-
!��1 &��#����4, 6���&����� ! ����!��# 6���������# �����*���. �%!������ ���)����� !�%��-
��4� ! #���)� DFT, ��&)� 6���������� �����*��* �����!�4��* �������%�(��= )����#�����-
��" '���(�=, ��� 6�� �#��� #���� ! ������ ���#� $���%� ! !�%;�$)����# ���&�����# �����*-
���. 

� )����= ��;��� �%;���� ! 6��= �!*%� )��&�* ������&�* ������� — ��� ����!��� �� �������-
��� �����" ��;��!����" '���(�= �!�)���� �����&� ����� �����#� S2 ! ��#��" #��&����'�&�-
��(�����" ��6#���������" #���)�!. � 6��" #���)�" !�;������* ��������� ��"�)��� ����!��� 
����������!� ���'�&���(�����&� !%��#�)�=��!�* (
�), ������� )�����*���* !��4�����# �)��- 
� )!������� !�%;�$)����" ���'�&���(�= !� !��>��� ����������!�. 

	��'��� ������ 

������!�#�* �� ���������� !����!�= '���(�� )�* ���#��*, ���)!������1�� �� ���#��� 
#������� Si2, � ������� �������� �� �������* ! #��&����'�&���(�����= #�)���. ��* ������� 
��$��" 6���������" �����*��= #������� Si2 �����1%�!�� #���) 
� (CI) !����&� ���*)��  
� �)��- � )!�������#� !�%;�$)���*#� �% ��������&� ����������!� �����&� !%��#�)�=��!�* 
(SOCI). 
��'�&���(�* ����!��&� �����*��* #������� Si2 #�$�� ;��1 �"�#�������� ���)���!-
���� ��� 

2 2 2 2
2[Ne ]4 4 5 2 ,g u g u� � � �  ���# 3 ,g

��  
[Ne2] �;�%������ %�#�����4 �;������ )�#��� ����� ! ���;��$���� �����—\���. 
������-
��4?�� ���'�&���(�� 2 2 4

2[Ne ]4 4 2g u u� � �  � 2 2 1 3
2[Ne ]4 4 5 2g u g u� � � �  ����$)�4� ���#� 1 g

��  � 3	u.  
������� !�������� �� ���&��##� GAMESS (2009, 2011) [ 6 ]. A��������� #������*���" 

��;�����= (��) )�* %�)��� SOCI !�������� #���)�# ��#���&����!����&� ���* ! �����# ��-
��!��# ����������!� (CASSCF). �����1%�!��� ����!��� ����������!� [5�g 2�u]4 � ����)�����# 
�� )!�# ���#�# � !���#�: 1/3 )�* �����*��* 3

g
��  � 2/3 )�* 3	u. �� ���������" ������%���!��-

��" �� ����#������ !�%;�$)���* ���� SOCI �% ��������&� ����������!� [4�g 4�u 5�g 2�u]8 �� 
!�� !������1��� ����������!�. ������� !�������� ! ���#��# ;�%��� aug-cc-pVTZ. ������!��-
�� ! ��&����� �� �����������������#� )����#� [ 7 ], ��� ���# ����!��&� 6���������&� �����*-
��* Si2 ���1 3 ,g

��  ��!��!����* )���� �!*%� �����!�*�� r(Si—Si) = 2,245 Å, ��� ��&�������*  
� 6������#�����1��# �� %�������# r(Si—Si) = 2,246  Å. A��!�# !�%;�$)����# �����*���# 
���%�!����* 3	u � !�������1��= 6���&��= !�%;�$)���* 0,273 6� (��� )���� �!*%� ����!��&� 
�����*��*). ����#�%�(�* )���� �!*%� ������1�� ����$��� 6�� 6���&�4 )� %������* 0,206 6� 
��� r(Si—Si) = 2,155 Å. ��$��# ���&�����# ���#�# *!�*���* 1�g � !�������1��= 6���&��= !�%-
;�$)���* 0,544 6�. ����#��1��* )���� �!*%� ! �����*��� 1�g �����!�*�� r(Si—Si) = 2,269 Å, 
��� )��������� ;��%�� � )���� �!*%� ! ����!��# �����*��� 3 .g

��  A��!�� !�%;�$)����� ��-
���*��* !#���� � ����;��)�4?�#� ���'�&���(�*#� ���)���!���� ! ��;�. 1. 
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	 � ; � � ( �  1  

����� ��!������� ��������� ������� Si2 � ���	��� �������	 �
�	 3
g
��  �
� r(Si—Si) = 2,245 Å 

f 	��# A����*  
6���&�*, ��. �). 

���������1��* 
6���&�*, 6� A���;��)�4?�� ���'�&���(�� 

0 3
g
��  –577,959227 0 (4�g)2(4�u)2(5�g)2(2�u)2, C 2 = 0,87 

1 3	u –577,949192 0,273 (4�g)2(4�u)2(5�g)1(2�u)3, C 2 = 0,85 
2 1�g –577,939228 0,544 (4�g)2(4�u)2(5�g)2(2�u)2, C 2 = 0,87 
3 1

g
��  –577,929057 0,821 (4�g)2(4�u)2(5�g)2(2�u)2,  C 2 = 0,69;  

(4�g)2(4�u)2(5�g)0(2�u)4, C 2 = 0,16 
 

��* )��1��=>�" �������! ��������! FeSin ;�� �������� ���(���1��= ;�%�� )�* ���#� $�-
��%�. I� ����!� ;�� !%*� ;�%�� 6-31G(f ), � ������#� %���# ;��� )�;�!���� ��� )���������1��� 
�;������, ��)��$�?�� &�����!� '���(�� s-, p- � d-����. A���%����� )�;�!�����" '���(�= 
;��� ����#�%���!��� � ��"�������# !��" �����1��" '���(�= ;�%����&� ��;��� 6-31G(f ). ��%-
������ #���)� — 6�� ROMP2, MCQDPT [ 8 ] � #���) �!*%����" ��������! ! !������� CR-
CC(2,3) [ 9, 10 ] — )�4� ;��%��� %������* ����%�����= 6�������� ��� ����#�%�(�� �����= 
6���&�� ����!��&� �����*��* ���#� $���%� (���# 5Dg), ! #���)� CR-CC(2,3) ����%����� ���%�-
���1 ��!��#� 
(s) = 0,280829, 
(p) = 0,120767, 
(d) = 0,136335. �� !��" )��1��=>�" �������" 
��������! FeSin �����1%�!��� ���#��= ;�%�� aug-cc-pVDZ �� ���#�" ���#��*. 

A���"�)�# � ����#������4 ��������! FeSin ! #��&����'�&���(�����# ��������. �����-
!�� '���(�� ����#������ ! ���;��$���� #���)� ��#���&����!����&� ���* ! �&���������# 
����!��# ����������!� (RASSCF). ����) RASSCF ���)����&��� ��%;����� ����������!� ��-
��!��" ��;�����= �� ��� ��)����������!�: ���$����, ��)����������!� �����&� !%��#�)�=��-
!�* � �!��"���� ��)����������!�. � ������!� !"�)��= ��'��#�(�� %�)����* #����#��1��* 
��������1 !�%;�$)���= �% ���$��&�� ��)����������!� p � #����#��1��* ��������1 !�%;�$)�-
��= ! �!��"���� ��)����������!� q. �� %����������1 6��������#� ��)����������!� �����&� 
!%��#�)�=��!�* �� �����)�!����* ������" �&��������=. ������� ��$��" �����!�" �����*��= 
��������! FeSin !�������� � !��4�����# ! ��)����������!� �����&� !%��#�)�=��!�* 3d-�;�-
����� ���#� $���%� � >���� 6��������!, ������� �� %����*4� ! ������ �!�;�)��&� ���#�. � ��-
����!� ���$��&�� � �!��"��&�� ��)����������! #���)� RASSCF !%*�� ! ������: 

1) FeSi4 — ������ %��*��" � ������ !�������" ��;�����; 
2) FeSi5 — �*�1 %��*��" � �*�1 !�������" ��;�����=; 
3) FeSi6 — >���1 %��*��" � >���1 !�������" ��;�����=. 
�����#��1��� ��������� !�%;�$)���= ���;���� ����� ����&�4� p = q = 2, ��� � ;��� ��-

��$��� )�* �����!��#�" ��$� �������!. � )��1��=>�# �;��)�# � ���1 ���"������ !�%;�$-
)����" ���'�&���(�=. ��� ������� !��������, ������* � ���;���� ��##�������= &��#����� 
��������, ! ������, �����#��, FeSi5 6�� ����#�)��1��* &��#����* �������� � &�����= ��##��-
��� C5v, ��� ������= ���# $���%� ��"�)���* ! !��>��� ����#�)�. 

A�*���# ���������� ������!�&� ��;��� ����!��" �� �� ���#��� FeSi5. A��!������1�� 
!������� ������ #���)�# UHF )�* �)��)����#�������= !����!�= '���(�� � MS = 7, ��� ���)-
����&��� ������������ !�%#�$��� 14 ����������" 6��������! ! 6��= �����#�: ������ ! 3d-�;�-
����� ���#� $���%� � )��*�1 �� ���1(� �% �*�� ���#�! ���#��*. ��* ���������&� ��>���* UHF 
;��� ��������� �������1��� ��;�����. ����� ;�� !������� ������ #���)�# CASSCF � !��4-
�����# !��&� �)��= !����������!�= ���'�&���(�� (�����& #���)� ROHF) � 14 �)�������� %�-
�*��#� �� ! ������!� ����!��". A��������� �� ���)�)�?�# >�&� �������1��� ��;����� #�-
��)� UHF �����1%�!��� ��� ������!��. �������*���� ��;����� #���)� CASSCF ;��� ������-
%���!��� � ��#�?14 ��&����#� ���&��##� GAMESS. �)�������� %��*��� ������%���!����� 
����!��� ��;����� ;��� ��%;��� �� ��� ��)��;���: �*�1 ��$��" �� 6���&��, ������ ��"�$�� 
�� 3d-'���(�� $���%� � �*�1 !��"��" �� 6���&��. �% 6��" ��)��;���! ;��� ��������� ����-
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!����!���� ��� ��)����������!� #���)� RASSCF, ��� 6��# ��)����������!� �����&� !%��#�-
)�=��!�* ;��� )�������� �)��= )!�$)� %��*��= 3d-��;����14 �% ����!�. ����) RASSCF  
� �����1%�!����# ����" ����!��" ��;�����= ! ������!� ������!�" ��%!���� )���� ���!���� 
����#�%�(�4 &��#����� ! ��%�����" �����!�" �����*��*". � ��%��1���� �������! ;��� !�*�-
����, ��� ����!��� �����*��� ������������" ��������! ��!����� ����#�)��1��= ���������, 
�����# ���� S ����!��&� �����*��* ���%���* ��!��# )!�#. 

������� '���� 

J��#����* � 6���������� "������������� ��������! (�����* 6���&�*, %��*)� �� ���#�" �� 
���������, )����1��� #�#���� D — ! ��;�*") ! ����!��# �!�������# 6���������# �����*-
��� ���)���!���� ! ��;�. 2. ��� &��'������� �%�;��$���* ��������! � '��# �� �������� ��� 
��#�?� ���&��##� MacMolPlt [ 11 ]. 

���*)� � ����#�)��1��= ;��� ��=)��� � )��&�� �%�#����� ���������, ��)�;��� ���!�-
)����# ! [ 5 ], ��� ��!���4� ;ó�1>�# 6���&�*#. �� ������� ! ��;�. 3 ���!�)��� �)�� �% ���-
#���� ������" �������� � ����#�%���!����= &��#�����= )�* ����� S = 1, 6���&�* ��!�&� �%�-
#��� ���!�>��� 6���&�4 ���!�&� ����#�)��1��&� ��� ��# $� ����� �� !������� 1,1 6�.  

������� %������* �����! (S = 2) ! ����!��# �����*��� ����� �!*%��� � "���>�= ������-
%�(��= 3d-6���������" �;����! ! ��������, ��� �����!���* ���!�)��# ����� ����"�)� � ;�%��� 
�������1��" ��;�����=. �� �������" ! ��;�. 4 ����%��� �������� ������%�!����� '���(�� 
��������, ������� !��1#� ;��%�� �� !�)� � ���#��# 3d-'���(�*#. 

	��������� ���!�� 6���&�� ��!���4� !�%;�$)����# �����*��*#, )�* ���%����" ������-
��! ���)�# %� ��#� ���)�4� ���&������ ���#�, �������, ��� ���#������1 !�>�, ��?���!����  
 

	 � ; � � ( �  2  

��
����
�� �	
	��
� �������" ��������" ��������� ��	��
�� FeSi4, FeSi5 � FeSi6 (RASSCF) 


������ ����������� ����#���� ()���� !  Å, %��*)� �� ���������) 

r(FeSi2) = 2,494, r(FeSi4) = 2,470,  
r(Si2Si3) = r(Si2Si5) = 2,380, r(Si4Si3) = r(Si4Si5) = 2,383 

 

FeSi4 

E = –2417,974659 ��. �). 

|d| = 6,30D,  
q(Fe) = 0,504, q(Si2) = –0,455,  

q(Si3) = q(Si5) = 0,190, q(Si4) = –0,428 

r(FeSi5) = 2,543, r(FeSi6) = 2,543, r(Si2Si5) = 2,447,  
r(Si2Si6) = 2,462, r(Si2Si3) = 2,401, r(Si4Si5) = 2,496,  

r(Si4Si6) = 2,516, r(Si4Si3) = 2,349,  
r(Si3Si5) = 2,420, r(Si3Si6) = 2,416 

 

FeSi5 

E = –2706,964340 ��. �). 

|d| = 5,65D,  
q(Fe) = 0,487, q(Si2) = 0,086, q(Si3) = –0,099,  

q(Si4) = 0,006, q(Si5) = –0,255, q(Si6) = –0,226 

r(FeSi4) = 2,556, r(FeSi5) = 2,610, r(FeSi6) = 2,610, r(FeSi2) = 2,976, 
r(FeSi3) = 2,976, r(FeSi7) = 3,073, r(Si7Si5) = r(Si7Si6) = 2,290,  

r(Si5Si3) = r(Si6Si2) = 2,290, r(Si4Si3) = r(Si4Si2) = 2,306 

 

FeSi6 

E = –2995,911006 ��. �). 

|d| = 3,71D,  
q(Fe) = 0,299, q(Si2) = q(Si3) = –0,204,  

q(Si4) = q(Si5) = q(Si6) = 0,105, q(Si7) = –0,206 
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#�!����� �!��
� ��	��
	 FeSi6 � �
������� ��������� (RASSCF) 

 
 

E = –2995,845990 ��. �). (1,769 6�) E = –2995,886367 ��. �). (0,670 6�) 
r(FeSi4) = 2,357, r(FeSi5) = 2,354, r(FeSi6) = 2,327, 
r(FeSi2) = 2,365, r(FeSi3) = 2,335, r(FeSi7) = 2,356 

r(FeSi4) = 2,490, r(FeSi5) = 2,503, r(FeSi6) = 2,707, 
r(FeSi2) = 2,788, r(FeSi3) = 2,979, r(FeSi7) = 3,485 

 
    	 � ; � � ( �  4  

$��	��!	%�� �����
	��� !	����" �	��
	����" &'  
� �������� ��������� ��������� FeSi6 

 

 

NO #54  n = 1,001 NO #55  n = 1,001 

 

NO #56  n = 0,998 NO #57  n = 0,997 
 
� ����� %����* ����=��!���� #�&�����" "������������. � ��;�. 5 ���%��� !���������� 6���-  
 

&�� ����"�)� �E �% ����!��&� �!�������&� �����*��* ! ���!�� 
!�%;�$)����� ���������� (S = 2 � S = 1) � ! ���!�� !�%;�$-
)����� ���&������ (S = 2 � S = 0). 

��&����� �(����#, !��4����� ! ������ ���"������ !�%;�$-
)����" ���'�&���(�= ��>1 �!�����!��� !������� ��, ��� *!-
�*���*, &��!��# �;��%�#, ��%��1����# )��1��=>�&� �#��1>�-
��* 6���&�� ����!��&� �����*��*. 
�� ���#������1, �!����!�-
"�#������� ������� !�����*�� ����� ! #���)� DFT, )�* ���-
�����! Fe2Sin ! ���;��$���� PBE [ 3, 4 ], )�* ��������! FeSin  
! ���;��$���� B3LYP [ 5 ]. �#����* �����!������ #�$)� ��=- 
 

	 � ; � � ( �  5

(�
��� �
"��	 (6�) � ����� 
�
������ � ��������  

��������� 


������ �E (2�1) �E (2�0) 

FeSi4 0,456 1,223 
FeSi5 0,940 1,577 
FeSi6 0,670 1,375 
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�
	�������� "	
	��
������ �����" �������" ��������� ��	��
	 FeSi4 � ���� RASSCF  
� 
	!��)��" ����	" U-DFT, ���� �������� ��	�	���� � ���� *	
�
�—+��	 ��	!	�	 � �
�%��	" 

���� 
(f) ��������� RASSCF U-M05-2X 56 % HFX U-BMK U-B3LYP 20 % HFX 

S = 2 
(1) 

 
E = –2417,974659 ��. �). 

(0 6�) 

 
E = –2421,400581 ��. �).

(0 6�) 

 
E = –2420,641162 ��. �). 

(0 6�) 

 
E = –2421,276127 ��. �).

(0 6�) 
S = 1 
(2) 

 
E = –2417,957885 ��. �). 

(0,456 6�) 

 
E = –2421,388094 ��. �).

(0,340 6�) 

 
E = –2420,633280 ��. �). 

(0,214 6�) 

 
E = –2421,256417 ��. �).

(0,536 6�) 
S = 2 
(3) 

 
E = –2417,952373 ��. �). 

(0,606 6�) 

 
E = –2421,370637 ��. �).

(0,815 6�) 

 
E = –2420,597295 ��. �). 

(1,194 6�) 

 
E = –2421,254979 ��. �).

(0,575 6�) 
S = 0 
(4) 

 
E = –2417,929704 ��. �). 

(1,223 6�) 

 
E = –2421,330294 ��. �).

(1,913 6�) 

 
E = –2420,589115 ��. �). 

(1,416 6�) 

 
E = –2421,260495 ��. �).

(0,425 6�) 
�E(2�0) 1,223 6� 1,913 6� 1,416 6� 0,425 6� 
W(2�0) 

(T = 3000 K) 
8,8210–3 6,1110–4 4,1810–3 0,193 

 
)����= !�>� �����)�!����1����14 �����!�" �����*��= ! ��������" FeSin ! #��&����'�&���-
(�����# #���)� (���;��$���� RASSCF) � �������#� ! #���)� DFT. ��&����� [ 5 ], ! ����!��# 
�����*��� ���� �������� S = 1, �!�������� �����*��� ��������*, ��� ���!���, � ����� !�%;�$-
)����". 

A��)���!�*���* ����%��# ���!���� �����)�!����1����1 �����!�" �����*��= )�* ������-
��" '���(������! #���)� DFT � �������!��1 � �������# RASSCF. � ������!� ���#��� !�;��� 
������� FeSi4, ��%��1���� ���)���!���� ! ��;�. 6. 

�% ��;�. 6 ���)���, ��� 6���&�* !�%;�$)���* ��� ����"�)� �% ����!��&� (�!�������&�) ��-
���*��* ! ���!�� ���&������ ! #���)� RASSCF ��?���!���� !�>� �� ���!����4 � #���)�# 
B3LYP, ��� !��1#� !�$�� � ����� %����* ���;��1����� #�&�����" �!�=��!. �����#��, ��� ��#-
�������� T = 3 103 K #��$����1 L��1(#��� W ! ab initio ������� (RASSCF) �����!�� W(2�0) = 
= 8,82 10–3, ��� ��%!��*�� ������1 ��#�&���������1 �������� ���;��1��=, ! �� !��#* ��� ! ���-
���� � '���(������# B3LYP 6�� !������� �����!�*�� W(2�0) = 0,193. ���;���� ;��%��� %��-
����* � #���)� RASSCF )�* �������� FeSi4 )�4� ������� � '���(������#� M05-2X � BMK. 

�;����#�* � ��������# ;��1>�&� ��%#���, &)� #�$�� �$�)��1 ����%��!���� #�&�����&� 
#�#���� ! ����!��# 6���������# �����*���. �� !��= ����)��������14 ���!�# ����# *!���*  
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��
����
�� �	
	��
� �����" �������" ��������� ��	��
	 FeSi12 (RASSCF p = q = 3) 

���� ��������� ()���� !  Å, %��*)� �� ���������) 

r(FeSi9) = 2,469, r(FeSi10) = 2,464, r(FeSi8) = 2,465, 
r(FeSi12) = 2,465, r(FeSi13) = 2,468, r(FeSi11) = 2,473, 

r(FeSi3) = 2,756, r(FeSi4) = 2,753, r(FeSi2) = 2,753,  
r(FeSi6) = 2,753, r(FeSi7) = 2,756, r(FeSi5) = 2,758 

 

|d| = 0,01D 

S = 0 

E = –4729,531852 ��. �). 
(0 6�) 

q(Fe1) = –0,709, q(Si2) = –0,222, q(Si3) = –0,216,  
q(Si4) = –0,218, q(Si5) = –0,216, q(Si6) = –0,219,  

q(Si7) = –0,216, q(Si8) = 0,339, q(Si9) = 0,334,  
q(Si10) = 0,340, q(Si11) = 0,327,  
q(Si12) = 0,340, q(Si13) = 0,336 

r(FeSi9) = 2,477, r(FeSi10) = 2,475, r(FeSi8) = 2,455, 
r(FeSi12) = 2,472, r(FeSi13) = 2,471, r(FeSi11) = 2,461, 

r(FeSi3) = 2,881, r(FeSi4) = 2,884, r(FeSi2) = 2,705,  
r(FeSi6) = 2,876, r(FeSi7) = 2,882, r(FeSi5) = 2,707 

 
|d| = 0,01D 

S = 1 

E = –4729,509412 ��. �). 
(0,611 6�) 

q(Fe1) = –0,480, q(Si2) = –0,169, q(Si3) = –0,161,  
q(Si4) = –0,162, q(Si5) = –0,168, q(Si6) = –0,165,  

q(Si7) = –0,164, q(Si8) = 0,302, q(Si9) = 0,214,  
q(Si10) = 0,216, q(Si11) = 0,295,  
q(Si12) = 0,220, q(Si13) = 0,223 

r(FeSi10) = 2,606, r(FeSi11) = 2,606,  
r(FeSi12) = 2,607, r(FeSi2) = 2,846,  
r(FeSi3) = 2,846, r(FeSi7) = 2,846 

 
|d| = 3,14D 

S = 2 

E = –4729,476898 ��. �). 
(1,495 6�) 

q(Fe1) = 0,779, q(Si2) = –0,297, q(Si3) = –0,297,  
q(Si4) = –0,362, q(Si5) = –0,362, q(Si6) = –0,362,  

q(Si7) = –0,297, q(Si8) = 0,476, q(Si9) = 0,475,  
q(Si10) = –0,076, q(Si11) = –0,076,  
q(Si12) = –0,076, q(Si13) = 0,476 

 
������� FeSi12 ��� ��)��$�?�= �����!�� ! ��# $���%�. ��$��� 6���������� �����*��* FeSi12 
���������� #���)�# RASSCF � #����#��1��#� ��������*#� !�%;�$)���* p = q = 3. ������-
������� �������� ! ����!��# �����*��� ���!�)��� ! ��;�. 7. }���&�� ����"�)� �% ����!��&� 
(���&�����&�) �����*��* ! !�%;�$)����� ���������� � �!�������� �����!�*4� 0,611 6�  
� 1,495 6� ����!����!����. 

�������1��� ��;����� )�* ����!��&� ���&�����&� �����*��* �������� FeSi12 ����%�!�4� 
������� 3d-'���(�= ���#� $���%� ! �;��%�!���� #��&�(�����!�" "�#������" �!*%�= � ����- 
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$��	��!	%�� �����
�" �	��
	����" ��  
� �������� ��������� ��������� ��	��
	 FeSi12 

 
NO #96  n = 1,906 

 
NO #97  n = 1,906 

 
NO #98  n = 0,101 

 
NO #99  n = 0,101 

 
$����# �% ���#�! ���#��*. }�� �������1��� �� � ��#���#� 96 � 97 ! ��;�. 8 �#�4� %������-
�����, ;��%��� � 2, ��� �%������, ��� ������� FeSi12 ! ����!��# ���&�����# �����*��� "���>� 
�����!����* %������-�;��������= #�)��14. �������1��� ��;����� � ��#���#� 98 � 99 ���)-
���!�*4� ��%��"�*4?�� ��, ��� ��!����!���� %� #��&�(�����!�� "�#������� �!*%�. 

A�� !�"�)� ���#� $���%� �� ��!��"����1 �������� FeSi12 ���;���� 6���&�������� !�&�)-
��# �����!���* !��!1 �!�������� �����*���, �&� "������������� ���)���!���� ! ��;�. 7. ����-
���1��� ��;����� � %����������*#�, ;��%��#� � 1, ���!� �;���;�*4��* ! 3d-�;������ ���#� 
$���%�. ����%��!���� #�&����%#� ! FeSi12 ��6��#� �� ����� �;���4���= "�������, ��� !����-
�*���* ��>1 ! ���)��#, ��� ��!��#����# ������)������ ���#�! $���%� !����� �������� ����-
!����!�4?�&� ��%#���. 

����'� 

A�)!�)�# ���&� !���������" �������!. 
1. ������!����, ��� ��;��1>�� �������� �#�4� ���� S = 2 ! ����!��# 6���������# ��-

���*���. 
2. A������� ��)�$��� !������� 6���&�= ����"�)� ! !�%;�$)����� �����*��*, ! �" ���- 

�� — ! ���&������, ������!���� ���;��1����1 #�&�����" �!�=��!.  
3. ~�������� )����� ! #��&����'�&���(�����# ���;��$���� �������!���� � )����#�  

! #���)� DFT ! ��%�����" �&� !�������". 
4. ��=)��� ���)��1��� ��%#��� ��������!, ! ������" ��� ��)��$�?�# �������$����  

! ��" ���#� $���%� �����"�)�� ����%��!���� #�&�����&� #�#����. 
��#�&���������1 ���)�, ��)��$�?�= ��� ���#��=, ��� � $���%� ! '��#� ��������!, ��!��# 

�� ���;��� �����#����&� ��������!�* ! ��= ����#�?���!���� $���%�, ��� )����&����* � ��� 
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���������1�� ��;��1>�# �&� ��������!�. }�� �;���*���1��!� ���)���!�*���* ��?���!����# 
��� ����#������� #�&����%#� ! !�?���!�, !�%����4?�# �� &����(� ��%)��� *)�� I�#��  
� ���#���!�= #�&#� ! ��������!������# �� �����*���. �#����* ���%����, ��� ������! ! ���-
�����!�� $���%� ����;������ ;��1>�= �)��1��= !�� �� ���!����4 � !�?���!�# ! �!��)�# ��-
���*��� ! ����!�*" !�����" )�!����= � ��#������� [ 12 ]. ���� 6��� ������! ���)���!��1 ��-
���*?�# �% ���������1�� #���" ��������!, �� �#� ;�)�� �����?� � �����*��� ��#�&�������-
���. A���#�?���� #�&#� �% !��������" ����! I�#�� � ����$��# ;�)�� ! 6��# ������ �����-
!�$)��1�* �����1��# �%#������# #�&�����&� ���*, ! #��������������" #��>��;�" 6�� '���-
���(�* #�&�����&� ���*, )�* �� !�%�����!���* �� ���;����*, ��� 6�� ������!���� !�>�, ;��1-
>�&� ���(�����&� ��)��$���* $���%�. ������ #�&�����" �!�=��! �������� ! ����!�*" !�����" 
)�!����= ���)���!�*�� ��#����*���1��4 %�)���. 

 
����!��* ����1 �!����!�-"�#������" �������! ;��� !�������� �� �������� !���������%-

!�)����1��" !��������= ��'�)�� �!����!�= "�#�� �����-A����;��&���&� &���)����!����&� 
���!��������. 
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